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It is true, that which I have
revealed to you; there is no God, no
universe, no human race, no
earthly life, no heaven, no hell. It is
all a dream a grotesque and foolish
dream. Nothing exists but you. And
you are but a thought a vagrant
thought, a useless thought, a
homeless thought, wandering
forlorn among the empty eternities.
Dream other dreams and better.
Mark Twain, The Mysterious
Stranger
Agradecimientos
A la memoria de mi Padre Adolfo Ben´ıtez Rodr´ıguez para que sus ensen˜anzas
gu´ıen mi camino, a mi madre Osvelia Molina Duarte por demostrarme el valor del
coraje y la perseverancia y a mi hermano Antonio Ben´ıtez Molina, ya que su carin˜o
y apoyo me acompan˜o´ durante este periodo de mi vida. A mi familia agradezco las
ensen˜anzas de dedicacio´n y disciplina que me transmitieron. Gracias a ellos y al
carin˜o dado he podido triunfar en lo que me proponga.
A mi querida novia Daniela Lozano, por su paciencia en estos tiempos de
necesidad y carencias, por sus consejos y suen˜os que me motivaron d´ıa con d´ıa a
son˜ar con un mejor man˜ana.
Al cuerpo acade´mico: Al grupo de Modelado y Optimizacio´n de Ma´quinas Te´rmi-
cas y al grupo de Nuevos Sistemas Energe´ticos, en especial al Dr. Oscar de la Garza,
director de mi tesis, por su labor de tutor durante mi permanencia en el posgrado y
por los consejos y gu´ıa para la realizacio´n de este trabajo. Al Dr. Jaime Armenda´riz
por su apoyo, ensen˜anzas y amistad. Al Dr. Fausto Sa´nchez por su apoyo como
coordinador del programa de maestr´ıa, por sus consejos que permitieron asistir a
eventos internacionales y nacionales que permitieron mi crecimiento acade´mico. Al
Dr. Simo´n Mart´ınez por su soporte como Subdirector de Estudios de Posgrado y por
su comprensio´n y apoyo en las etapas finales del posgrado. A los profesores del cuer-
po acade´mico, Dr. Santos Me´ndez, Dr. Arturo Morales, Dra. Elvira Mart´ınez, M.C.
Miguel Garc´ıa y al Dr. Max Salvador por sus ensen˜anzas y consejos
v
vi
A mis compan˜eros y amigos, que junto conmigo vivimos una experiencia ma´s
de la vida durante estos dos an˜os, Vı´ctor Madrid, Ce´sar Ramı´rez, Mario Chapa,
Luis Valdez, Carlos Uder, Rosario Rodr´ıguez, Ricardo Delgado, Rene´ Mondrago´n,
Jesu´s Jua´rez, Yonathan Loredo, Jessica Casanova, Jose Camacho, Hugo Ramı´rez y
a todos mis dema´s compan˜eros por sus aportaciones y apoyo.
A la Facultad de Ingenier´ıa Meca´nica y Ele´ctrica por el apoyo brindado a lo
largo de este programa acade´mico.
Al CONACyT por el apoyo otorgado a trave´s de la beca nu´mero 372542 desde
Agosto 2013 a Julio 2015.
I´ndice general
Nomenclatura XXVII
Resumen XXXIII
Abstract XXXV
1. Motivacio´n 1
1.1. Biodiesel en el Mundo . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
1.2. Biodiesel en Me´xico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 2
1.3. Est´ımulos socio-econo´micos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
Bibliograf´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5
2. El biodiesel y el proceso de inyeccio´n 7
2.1. Introduccio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 8
2.2. Caracter´ısticas macrosco´picas de un biodiesel y un diesel . . . . . . . 8
2.3. Composicio´n qu´ımica . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15
2.3.1. Propiedades termo-f´ısicas y de transporte . . . . . . . . . . . . 19
vii
I´ndice general viii
2.4. Fundamentos del proceso de mezcla en motores diesel . . . . . . . . . 22
2.5. Modelado del chorro . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
2.5.1. Propiedades termo-f´ısicas y de transporte . . . . . . . . . . . . 33
2.5.2. Ecuaciones de gobierno . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40
2.5.3. Modelado del chorro y la formacio´n de la mezcla. . . . . . . . 83
Bibliograf´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 102
3. Planteamiento de la tesis 113
3.1. Introduccio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 113
3.2. S´ıntesis del marco teo´rico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 114
3.3. Objetivos. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 117
3.3.1. Objetivo general. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 117
3.3.2. Objetivos espec´ıficos. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 117
3.4. Metodolog´ıa de la tesis . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 118
Bibliograf´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 122
4. Composicio´n qu´ımica del biodiesel 123
4.1. Seleccio´n del combustible . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 123
4.2. Determinacio´n de la composicio´n qu´ımica . . . . . . . . . . . . . . . . 124
4.2.1. Cromatograf´ıa de gases . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 125
4.3. Perfil de a´cidos grasos y composicio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . 133
4.4. Conclusiones . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 137
I´ndice general ix
Bibliograf´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 138
5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 141
5.1. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas . . . . . . . . . . . . . . . . 142
5.1.1. Propiedades usadas en el co´digo CFD OpenFOAM . . . . . . 144
5.2. Correlaciones de grupos funcionales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145
5.2.1. Propiedades cr´ıticas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145
5.2.2. Factor ace´ntrico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 146
5.2.3. Propiedades de mezcla . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 147
5.2.4. Densidad . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 149
5.2.5. Presio´n de vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 150
5.2.6. Entalp´ıa de vaporizacio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 153
5.2.7. Capacidad calor´ıfica del l´ıquido . . . . . . . . . . . . . . . . . 154
5.2.8. Capacidad calor´ıfica del gas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 154
5.2.9. Segundo coeficiente virial . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 156
5.2.10. Viscosidad l´ıquida . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 162
5.2.11. Viscosidad de vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 162
5.2.12. Conductividad te´rmica l´ıquida . . . . . . . . . . . . . . . . . . 164
5.2.13. Conductividad te´rmica de vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . 165
5.2.14. Tensio´n superficial . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 166
5.2.15. Difusividad de vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 168
I´ndice general x
5.3. Ana´lisis de las propiedades de los a´cidos grasos y del biodiesel . . . . 172
5.3.1. Correlaciones emp´ıricas de grupos funcionales para los a´cidos
grasos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 172
5.3.2. Regresiones no lineales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 189
5.3.3. Propiedades de transporte del biodiesel derivado del aceite
usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 204
5.3.4. Generacio´n de la librer´ıa del biodiesel para el co´digo CFD
OpenFOAM . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 219
5.4. Conclusiones . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 225
Bibliograf´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 227
6. Simulacio´n del chorro de biocombustible 233
6.1. Introduccio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 234
6.2. Condiciones de trabajo de las mezclas de combustible objeto de estudio237
6.2.1. Geometr´ıa de la tobera y condiciones de la ca´mara de combustio´n238
6.2.2. Determinacio´n de los a´ngulos de chorro . . . . . . . . . . . . . 246
6.2.3. Determinacio´n del coeficiente de descarga . . . . . . . . . . . . 252
6.2.4. Determinacio´n de las presiones de inyeccio´n . . . . . . . . . . 255
6.3. Me´todo nume´rico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 262
6.3.1. Me´todo de volu´menes finitos (FVM) . . . . . . . . . . . . . . 263
6.3.2. Co´digo CFD OpenFOAM . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 271
6.4. Simulacio´n de un chorro diesel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 291
I´ndice general xi
6.4.1. Simulacio´n del chorro diesel puro B0 . . . . . . . . . . . . . . 291
6.4.2. Simulacio´n del chorro empleando biodiesel puro derivado de
aceite usado de cocina, B100 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 299
6.4.3. Simulacio´n del chorro empleando una mezcla B20 . . . . . . . 304
6.4.4. Simulacio´n del chorro empleando una mezcla B50 . . . . . . . 308
6.5. Ana´lisis de la penetracio´n para las diversas mezclas . . . . . . . . . . 312
6.6. Conclusiones . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 317
Bibliograf´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 319
Ape´ndice C6: Componentes de la maqueta de visualizacio´n a volumen cons-
tante . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 324
7. Trabajos Futuros 329
I´ndice de figuras
1.1. Consumo global estimado de energ´ıas renovables . . . . . . . . . . . . 2
2.1. (a) Determinacio´n de la penetracio´n mediante el uso de simulacio´n y
(b) determinacio´n de la penetracio´n mediante experimentacio´n entre
un biodiesel y un diesel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9
2.2. (a) Perdida en la potencia del motor y (b) disminucio´n del poder
calor´ıfico entre un biodiesel y un diesel [14] . . . . . . . . . . . . . . . 12
2.3. Aumento en el consumo de combustible . . . . . . . . . . . . . . . . . 13
2.4. (a) Variacio´n de la temperatura y (b) densidad de los gases de escape
entre un biodiesel y un diesel [14] . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
2.5. (a) A´cido saturado ,(b) A´cido insaturado y (c) Hidrocarburo lineal . . 16
2.6. Mecanismo de reaccio´n para la transesterificacio´n asistida por un ca-
talizador ba´sico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17
2.7. Proceso general de transesterificacio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17
2.8. Proceso de formacio´n de ruptura . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
2.9. Ruptura del cono completo de un chorro diesel . . . . . . . . . . . . . 24
2.10. Representacio´n de la formacio´n de ligamentos y su desintegracio´n . . 25
xiii
I´ndice de figuras xiv
2.11. Desarrollo de un chorro diesel y aumento en la penetracio´n [48],
Pinj=70 MPa,Pback= 5 MPa, TN2=710 K . . . . . . . . . . . . . . . 26
2.12. Evolucio´n temporal de la penetracio´n correspondiente a un chorro de
biocombustible y combustible fo´sil . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28
2.13. Esquema de la propagacio´n de un chorro en la ca´mara de combustio´n 29
2.14. Formulacio´n de la formacio´n de un chorro Euleriano-Lagrangiano . . 33
2.15. Balance de masas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41
2.16. Flujo de masa de entrada y salida en un elemento fluido . . . . . . . 42
2.17. Co´digo empleado en la resolucio´n de la continuidad para la densidad . 43
2.18. Co´digo empleado en la resolucio´n de la ecuacio´n de conservacio´n de
especies . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46
2.19. Balance de fuerzas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47
2.20. Componentes de esfuerzo en la direccio´n x . . . . . . . . . . . . . . . 48
2.21. Co´digo empleado en la resolucio´n de la conservacio´n de la cantidad
de movimiento . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50
2.22. Balance de energ´ıa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
2.23. Balance de energ´ıa en un volumen de control . . . . . . . . . . . . . . 54
2.24. Co´digo empleado en la resolucio´n de la conservacio´n de la energ´ıa
como la suma de la energ´ıa sensible y cine´tica . . . . . . . . . . . . . 56
2.25. Transicio´n de un flujo tipo jet o chorro diesel . . . . . . . . . . . . . . 58
2.26. Volumen de control bidimensional con flujo cortante turbulento . . . 59
2.27. Flujo turbulento inestable . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61
I´ndice de figuras xv
2.28. Co´digo empleado en la resolucio´n de ecuacio´n de la energ´ıa cine´tica
turbulenta . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 74
2.29. Co´digo empleado en la resolucio´n de ecuacio´n de disipacio´n de energ´ıa
cine´tica turbulenta (ǫ) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76
2.30. Idea ba´sica del me´todo de Monte Carlo . . . . . . . . . . . . . . . . . 79
2.31. Co´digo empleado en la resolucio´n de la velocidad de la part´ıcula . . . 82
2.32. Co´digo empleado en la resolucio´n de la posicio´n de la part´ıcula . . . . 83
2.33. Me´todo de blob para break-up primario . . . . . . . . . . . . . . . . . 86
2.34. Co´digo empleado para la determinacio´n de la velocidad de inyeccio´n . 86
2.35. Modelo de la analog´ıa de Taylor para el Brek-up (TAB) . . . . . . . . 88
2.36. Figura esquema´tica de la formacio´n de gotas por el proceso de ines-
tabilidad KH . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 91
2.37. Co´digo empleado para la resolucio´n del dia´metro y el tiempo de break-
up KH . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92
2.38. Co´digo empleado para la resolucio´n del crecimiento de onda en la
superficie Ω y longitud de onda Λ para las inestabilidades KH . . . . 92
2.39. Figura esquema´tica de la formacio´n de gotas por el proceso de ines-
tabilidad RT . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 94
2.40. Co´digo empleado para la resolucio´n crecimiento de onda en la super-
ficie Ω y longitud de onda Λ para las inestabilidades RT . . . . . . . 95
2.41. Diagrama esquema´tico de un mecanismo de break-up en re´gimen ca-
tastro´fico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 96
2.42. Me´todo combinado Blob-KHRT . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 97
I´ndice de figuras xvi
2.43. Mecanismo de colisio´n con coalescencia . . . . . . . . . . . . . . . . . 99
2.44. Calculo para el modelo de colisio´n de trayectoria . . . . . . . . . . . . 99
2.45. Variables para dar de alta α y β . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 100
2.46. Posible colisio´n para un paso de tiempo . . . . . . . . . . . . . . . . . 101
2.47. Ca´lculo de la probabilidad de colisio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . 101
3.1. Metodolog´ıa general . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 119
4.1. Cromato´grafo de gases Bruker 450-GC . . . . . . . . . . . . . . . . . 126
4.2. (a) Te´cnica de inyeccio´n y (b) Jeringa de inyeccio´n usada . . . . . . . 127
4.3. Septa de inyeccio´n de muestra de biodiesel . . . . . . . . . . . . . . . 128
4.4. Columna tubular abierta Bruker BR-S WAX . . . . . . . . . . . . . . 128
4.5. Mapa de potencial electrosta´tico de un a´cido graso y un e´ter . . . . . 129
4.6. Esquema de tiempo de retencio´n para una muestra dentro de la columna130
4.7. Detector de flama ionizada FID . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 131
4.8. (a) 50 miligramos de biodiesel y (b) Doble vial . . . . . . . . . . . . . 132
4.9. Cromatograma del biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . 135
4.10. (a) A´cido ole´ico y (b) Trans del a´cido ole´ico, a´cido ela´ıdico . . . . . . 137
5.1. (a) A´cido saturado y (b) A´cido insaturado . . . . . . . . . . . . . . . 143
5.2. Electronegatividad de los elementos qu´ımicos . . . . . . . . . . . . . . 159
5.3. (a) Comparativa de electronegatividad para el a´cido capro´ico/C6:0 y
(b) a´cido palmı´tico/C16:0 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 160
I´ndice de figuras xvii
5.4. Momento dipolo para los a´cidos grasos . . . . . . . . . . . . . . . . . 161
5.5. Densidad de los a´cidos grasos presentes en el biodiesel derivado del
aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 177
5.6. Presiones de vapor de los a´cidos grasos presentes en el biodiesel deri-
vado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 178
5.7. Entalp´ıa de vaporizacio´n molar para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . 179
5.8. Entalp´ıa de vaporizacio´n espec´ıfica para los a´cido grasos presentes en
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . 180
5.9. Capacidad calor´ıfica del l´ıquido para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . 181
5.10. Capacidad calor´ıfica del gas para los a´cido grasos presentes en el bio-
diesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . 182
5.11. Segundo coeficiente virial para los a´cido grasos presentes en el biodie-
sel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . 183
5.12. Viscosidad l´ıquida para los a´cido grasos presentes en el biodiesel de-
rivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 184
5.13. Viscosidad de vapor para los a´cido grasos presentes en el biodiesel
derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 185
5.14. Conductividad te´rmica l´ıquida para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . 186
5.15. Potencial electrosta´tico . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 186
5.16. Conductividad te´rmica del vapor para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . 187
I´ndice de figuras xviii
5.17. (a) Atracciones magne´ticas moleculares y (b) Balance de cargas en
las mole´culas centrales y superficiales . . . . . . . . . . . . . . . . . . 188
5.18. Tensio´n superficial para los a´cido grasos presentes en el biodiesel de-
rivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 189
5.19. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas para el a´cido ole´ico (a) densidad,
(b) presio´n de vapor, (c) entalp´ıa de vaporizacio´n y (d) capacidad calor´ıfica
del l´ıquido . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 201
5.20. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas para el a´cido ole´ico (e) capacidad
calor´ıfica del vapor, (f) segundo coeficiente virial, (g) viscosidad del l´ıquido
y (h) viscosidad del vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 202
5.21. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas para el a´cido ole´ico (i) conducti-
vidad te´rmica del l´ıquido, (j) conductividad te´rmica del vapor y (k) tensio´n
superficial . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 203
5.22. Densidad del biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . 205
5.23. Presio´n de vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . 206
5.24. Entalp´ıa de vaporizacio´n del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 207
5.25. Capacidad calor´ıfica del l´ıquido del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 208
5.26. Capacidad calor´ıfica del vapor del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 209
5.27. Segundo coeficiente virial del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 210
5.28. Viscosidad del l´ıquido del biodiesel derivado del aceite usado de cocina 211
I´ndice de figuras xix
5.29. Viscosidad del vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina 212
5.30. Conductividad te´rmica del l´ıquido del biodiesel derivado del aceite
usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 214
5.31. Conductividad te´rmica del vapor del biodiesel derivado del aceite usa-
do de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 215
5.32. Tensio´n superficial del biodiesel derivado del aceite usado de cocina . 216
5.33. Difusividad de vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina 219
5.34. Diagrama de colaboracio´n para el tetradecano . . . . . . . . . . . . . 220
5.35. Ubicacio´n de las propiedades . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 222
5.36. Co´digos . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 223
5.37. Propiedades criticas y coeficientes de densidad para: (a) tetradecano
y (b) biodiesel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 223
6.1. Impactos promedio en emisiones al emplear biodiesel en un motor . . 235
6.2. Seccio´n transversal de un inyector . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 239
6.3. (a) Te´cnica empleada para el molde de silicona (b) Vista general del
interior de la tobera [11] . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 240
6.4. Maqueta de visualizacio´n a volumen constante . . . . . . . . . . . . . 242
6.5. Maqueta de visualizacio´n a volumen constante. . . . . . . . . . . . . . 243
6.6. Placa circular sujetada bajo una carga uniformemente distribuida . . 244
6.7. Ma´xima deformacio´n para la ventana de zafiro . . . . . . . . . . . . . 245
6.8. Geometr´ıa de la tobera y condiciones de la maqueta de visualizacio´n . 247
I´ndice de figuras xx
6.9. A´ngulo completo del cono de un chorro diesel . . . . . . . . . . . . . 248
6.10. Ca´lculo del a´ngulo del chorro . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 248
6.11. A´ngulo del chorro. Gimeno et al.[10] . . . . . . . . . . . . . . . . . . 250
6.12. Zona estable del a´ngulo del chorro . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 250
6.13. Eficiencia en el proceso de mezcla, debida al a´ngulo del chorro . . . . 252
6.14. Coeficiente de descarga en funcio´n del nu´mero de Reynolds . . . . . . 254
6.15. Zona estable del coeficiente de descarga . . . . . . . . . . . . . . . . . 255
6.16. (a) Esquema del sistema para la medicio´n del flujo ma´sico y (b) Es-
quema del sistema para la medicio´n de la cantidad de movimiento
[19] . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 256
6.17. Evolucio´n temporal de la tasa de inyeccio´n. Pinj=80 MPa, Pback=3.5
MPa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 257
6.18. Zona estable de la velocidad de inyeccio´n . . . . . . . . . . . . . . . . 258
6.19. Tasa de inyeccio´n para el biodiesel y sus mezclas con diesel . . . . . . 259
6.20. Volumen de control unidimensional . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 264
6.21. Volumen de control A . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 266
6.22. Esquema de discretizacio´n de la variacio´n de la temperatura con el
tiempo . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 268
6.23. Co´digo empleado en la resolucio´n de la continuidad para la densidad. 272
6.24. Representacio´n de la geometr´ıa en el co´digo CFD OpenFOAM. . . . . 274
6.25. (a) Refinamiento de la malla a lo largo del borde del bloque (b) Ve´rti-
ces del dominio computacional . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 275
I´ndice de figuras xxi
6.26. Dominio computacional. Malla completa y celdas computacionales. . 276
6.27. Prediccio´n de φp para los diversos tipos de esquemas en un rango de
nu´meros de Peclet. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 281
6.28. Algoritmo PIMPLE . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 286
6.29. Fichero fvSolution para al densidad, la velocidad y la energ´ıa total. . . 288
6.30. Penetracio´n del chorro a una Pinj = 80MPa y una contrapresio´n de
3.53 MPa. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 292
6.31. Penetracio´n expuesta en el fichero log. . . . . . . . . . . . . . . . . . 293
6.32. Evolucio´n temporal de la penetracio´n experimentada y modelada . . 295
6.33. (a) Propiedades de transporte del diesel (b) Condiciones en la ca´mara
de combustio´n. I contornos de velocidad, II campos de presio´n y III
contornos de temperatura . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 297
6.34. Velocidad del chorro y del gas circundante para el B0 . . . . . . . . . 298
6.35. Evolucio´n temporal del chorro para B100 . . . . . . . . . . . . . . . . 299
6.36. Evolucio´n temporal del chorro para un B100 y un B0 . . . . . . . . . 301
6.37. (a) Propiedades de transporte del Biodiesel (b) Condiciones en la
ca´mara de combustio´n. I contornos de velocidad, II campos de presio´n
y III contornos de temperatura . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 302
6.38. Velocidad del chorro y del gas circundante para un B100 . . . . . . . 303
6.39. Evolucio´n temporal del chorro para un B20 . . . . . . . . . . . . . . 305
6.40. (a) Propiedades de transporte del B20 (b) Fraccio´n masa de diesel y
biodiesel en el chorro . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 306
6.41. Condiciones de la ca´mara de combustio´n para un B20 . . . . . . . . . 307
I´ndice de figuras xxii
6.42. Evolucio´n temporal del chorro para un B50 . . . . . . . . . . . . . . 309
6.43. (a) Propiedades de transporte del B50 (b) Fraccio´n masa de diesel y
biodiesel en el chorro . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 310
6.44. Condiciones en la ca´mara de combustio´n para un B50 . . . . . . . . . 311
6.45. Morfolog´ıa de cuatro diversos chorros de biocombustible . . . . . . . 313
6.46. Evolucio´n temporal de la penetracio´n del chorro correspondiente a las
cuatro mezclas de combustible, objeto de estudio . . . . . . . . . . . 314
6.47. Velocidad de la punta del chorro para el diesel y para sus diversas
mezclas con biodiesel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 315
6.48. Variacio´n en la presio´n de la ca´mara por el avance del chorro y vectores
de alta velocidad para 1 ms de inyeccio´n . . . . . . . . . . . . . . . . 316
I´ndice de tablas
2.1. Emisiones promedio de biodiesel en comparativa con un diesel fo´sil [8] 11
2.2. Composicio´n de a´cidos grasos de esteres de un aceite usado de cocina
[22] . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18
2.3. Composicio´n de a´cidos grasos para varias fuentes de aceite . . . . . . 19
2.4. Me´todos de estimacio´n y datos experimentales para las propiedades
termo-f´ısicas y de transporte . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
4.1. Tiempos de retencio´n obtenidos para el esta´ndar SUPELCO . . . . . 134
4.2. Tiempos de retencio´n y perfil de a´cidos grasos del biodiesel derivado
del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 136
4.3. Composicio´n y porcentaje del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 138
5.1. Contribucio´n de grupos funcionales para la temperatura, presio´n y
volumen cr´ıtico usados en el me´todo de Ambrose [3] . . . . . . . . . . 147
5.2. Contribucio´n de grupos funcionales para la determinacio´n de la capa-
cidad calor´ıfica del gas a trave´s del me´todo de Joback [3] . . . . . . . 156
xxiii
I´ndice de tablas xxiv
5.3. Momento dipolo para los a´cidos grasos en funcio´n del nu´mero de car-
bonos presentes en la mole´cula . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 161
5.4. Contribucio´n de grupos funcionales para el modelo de Reichenberg [5] 164
5.5. Contribucio´n de grupos funcionales para el modelo de Allen [5] . . . . 167
5.6. Volumenes de difusio´n ato´mica [29] . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 170
5.7. Me´todos propuestos para la estimacio´n de las propiedades de trans-
porte y termo-f´ısicas de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina173
5.8. Propiedades cr´ıticas de los a´cidos grasos caprico, mir´ıstico, palmı´tico,
palmitole´ico, estea´rico, ole´ico, linole´ico, linole´nico, araqu´ıdico y behe´nico174
5.9. Propiedades cr´ıticas del biodiesel empleadas en el co´digo CFD Open-
FOAM . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 176
5.10. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de densidad . . . . 190
5.11. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la presio´n de vapor 191
5.12. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la entalp´ıa de
vaporizacio´n . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 192
5.13. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la capacidad
calor´ıfica del l´ıquido . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 193
5.14. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la capacidad
calor´ıfica del vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 194
5.15. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n del segundo coefi-
ciente virial . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 194
5.16. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la viscosidad l´ıquida195
I´ndice de tablas xxv
5.17. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la viscosidad del
vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 196
5.18. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la conductividad
te´rmica del l´ıquido . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 197
5.19. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la conductividad
te´rmica del vapor . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 198
5.20. Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de tensio´n superficial 199
5.21. Coeficientes para la ecuacio´n de densidad de un biodiesel derivado del
aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 205
5.22. Coeficientes para la ecuacio´n de la presio´n de vapor de un biodiesel
derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 206
5.23. Coeficientes para la ecuacio´n de la entalp´ıa de vaporizacio´n de un
biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . 207
5.24. Coeficientes para la ecuacio´n de la capacidad calor´ıfica del l´ıquido de
un biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . 209
5.25. Coeficientes para la ecuacio´n de la capacidad calor´ıfica del vapor de
un biodiesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . 210
5.26. Coeficientes para la ecuacio´n del segundo coeficiente virial de un bio-
diesel derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . 211
5.27. Coeficientes para la viscosidad l´ıquida de un biodiesel derivado del
aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 212
5.28. Coeficientes para la viscosidad de vapor de un biodiesel derivado del
aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 213
I´ndice de tablas xxvi
5.29. Coeficientes para la conductividad te´rmica del l´ıquido de un biodiesel
derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 214
5.30. Coeficientes para la conductividad te´rmica del vapor de un biodiesel
derivado del aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 215
5.31. Coeficientes para la tensio´n superficial de un biodiesel derivado del
aceite usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 217
5.32. Volu´menes de difusio´n ato´mica de un biodiesel derivado del aceite
usado de cocina . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 218
6.1. Mezclas de biocombustibles empleadas para la simulacio´n de un chorro
diesel. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 236
6.2. Geometr´ıa de la tobera empleada para el desarrollo de la simulacio´n. . 241
6.3. Condiciones de la maqueta de visualizacio´n a volumen constante. . . 246
6.4. A´ngulos y semi a´ngulos del chorro para los chorros de biocombustible. 251
6.5. Factores de tiempo para la inyeccio´n de biocombustible. . . . . . . . . 260
6.6. Presio´n de inyeccio´n para los biocombustibles y el diesel . . . . . . . . 261
6.7. Condiciones de operacio´n para la simulacio´n de un chorro de biocom-
bustible . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 262
Nomenclatura
Nu´meros adimensionales
T Nu´mero de Taylor [−]
Z Nu´mero de Ohnesorge [−]
Re Nu´mero de Reynolds [−]
We Nu´mero de Weber [−]
Co Nu´mero de Courant [−]
Pe Nu´mero de Peclet [−]
Pr Nu´mero de Prandtl [−]
Sc Nu´mero de Schmidt [−]
Acro´nimos
CFD Dina´mica de Fluidos Computacional [−]
KH Kelvin-Helmhotz [−]
PM Peso molecular [gr/mol]
RT Rayleigh-Taylor [−]
SMD Sauter Mean Diameter [m]
V.C Volumen de control [−]
xxvii
Nomenclatura xxviii
PIMPLE Hı´brido PISO-SIMPLE [−]
PISO Pressure Implicit with Splitting of Operators [−]
SIMPLE Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations
[−]
S´ımbolos Griegos
αt Difusividad te´rmica [m
2/s]
∆ Cambio en el valor de una variable [−]
δij Valor de Kronocker [−]
ǫ Razo´n de disipacio´n [m2/s3]
Λ Longitud de onda [m]
ν Coeficiente de Poisson [−]
µ Viscosidad [Pa.s]
µeff Viscosidad dina´mica efectiva [m2/s]
µ
′
Momento dipolo [debye]
µ◦ Viscosidad del vapor [Pa.s]
νeff Viscosidad cinema´tica efectiva [m2/s]
Ω Crecimiento de onda [m]
ω Factor ace´ntrico [−]
Φ Esfuerzo viscoso en la ecuacio´n de la energ´ıa [m2/s]
π Nu´mero de pi [−]
ρ Densidad [kg/m3]
Nomenclatura xxix
ρ
′
i Densidad fluctuante en la componente i [kg/m
3]
σ Tensio´n superficial [N/m]
τ Esfuerzo normal viscoso [kg/m.s2]
τKH Tiempo caracter´ıstico de break-up [s]
τp Tiempo de relajacio´n de la part´ıcula [s]
θ Polinomio de temperatura reducida [−]
Θ/2 Medio a´ngulo del cono [grad]
υ Para´metro de solubilidad [(J/m3)1/2]
ε Coeficiente de perdida [−]
Γ Coeficiente de difusio´n [m2/s]
ρi Densidad promedio en la componente i [kg/m
3]
Operadores
∇ Operador Gradiente [−]
∇2 Operador Laplaciano [−]
S´ımbolos Romanos
m˙ Flujo ma´sico [kg/s]
D
Dt
Derivada material [−]
E Calor latente de evaporacio´n [J/kg]
V Volumen [cm3/kg]
D Razo´n de modulo de Young y Poisson [Pa]
E Modulo de Young o elasticidad [Pa]
Nomenclatura xxx
∐ Escala de velocidad caracter´ıstica [m/s]
D Difusividad de vapor [cm2/s]
f Factor de friccio´n [−]
V Velocidad de difusio´n de especies [m2/s]
∂t Derivada parcial con respecto al tiempo [−]
ϕ Desplazamiento ma´ximo [m]
A A´rea de la tobera [m2]
B Segundo coeficiente virial [m3/kg]
CD Coeficiente de arrastre [−]
ch Para´metro de cohesio´n [−]
Cp Capacidad calor´ıfica [J/kg.K]
D Dia´metro caracter´ıstica [m]
g Aceleracio´n debida a la gravedad [m/s2]
h Espesor [mm]
hl Entalp´ıa de vaporizacio´n [J/kg]
k Conductividad te´rmica [W/m.K]
l Longitud caracter´ıstica [m]
N Nu´mero de dobles enlaces presentes en la mole´cula [−]
P Nu´mero de Parachor [−]
P Presio´n [Pa]
Pvap Presio´n de vapor [Pa]
Nomenclatura xxxi
q Flujo de calor [W/m2]
R Constante universal de los gases [Pa.m3/K.mol]
r Radio de la gota [m]
S Te´rmino fuente debido a la interaccio´n del chorro [−]
T Temperatura [K]
t Coordenada temporal [−]
Tr Temperatura reducida [−]
u Vector de velocidad direccio´n x [−]
u
′
i Velocidad fluctuante en la componente i [m/s]
v Vector de velocidad direccio´n y [−]
w Vector de velocidad direccio´n z [−]
x Coordenada espacial [−]
Y Fraccio´n de especies [−]
ZRA Factor de densidad para cada a´cido graso [−]
m masa inyectada de combustible [kg]
X Factor de tiempo de inyeccio´n [−]
ui Velocidad promedio en la componente i [m/s]
Sub´ındices
a Gas ambiental [−]
AB Difusio´n del componente A al B [−]
b Ebullicio´n [−]
Nomenclatura xxxii
br Ebullicio´n reducida [−]
c Puntos cr´ıticos [−]
cm Propiedad cr´ıtica de la mezcla [−]
con Continuidad [−]
f Fluido de estudio [−]
FA Difusio´n del combustible al ambiente [−]
g Fase gaseosa [−]
he Ecuacio´n de energ´ıa [J/kg]
hole Orificio de tobera [−]
ideal Tiempo ideal [s]
inj Inyeccio´n [−]
k Especie k [−]
l Fase l´ıquida [−]
max Dia´metro Ma´ximo [m]
min Dia´metro Mı´nimo [m]
mol Molar [−]
mom Cantidad de movimiento [−]
new Radio nuevo de gota [m]
p Part´ıcula [−]
real Tiempo real [s]
ref Referencia [−]
t Turbulencia [−]
Resumen
Debido a su alta eficiencia los motores diesel, han sido usados ampliamente
para aplicaciones en la generacio´n de energ´ıa, ya que el motor diesel se compone de
una unidad generadora auto´noma que no exige calderas ni depende del suministro de
gas del servicio pu´blico, adema´s del uso de combustibles alternos como el biodiesel
como una mejora al consumo de combustible y generacio´n de emisiones, sin embargo
es necesario profundizar en su desempen˜o dentro la ca´mara de combustio´n.
La presente tesis se enfoca en el ana´lisis del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina como una alternativa viable y econo´mica al consumo de combustible. A fin
de demostrar su potencial es necesario caracterizar su composicio´n y el efecto de sus
propiedades de transporte y termo-f´ısicas en el proceso de formacio´n de mezcla en
una ca´mara de combustio´n empleando un biodiesel puro, una mezcla con 20% de
biodiesel y 80% diesel, una mezcla con 50% biodiesel y 50% diesel y finalmente una
comparativa con diesel puro.
Existe una amplia variedad de investigaciones relacionadas con el tema de la inyec-
cio´n de combustible, de biodiesel de diversas fuentes y de diesel, adema´s el uso de
simulacio´n nume´rica permite profundizar en el conocimiento donde la contraparte
experimental esta´ limitada, sin embargo a pesar de la existencia de una basta in-
formacio´n relacionada con la penetracio´n del chorro y el proceso de mezcla de un
biodiesel existe ambigu¨edad en la dependencia de las propiedades de transporte y
en co´mo implementarlas en co´digos CFD.
El objetivo de esta tesis es profundizar en la composicio´n de un biodiesel derivado
del aceite usado de cocina, para esto es necesario determinar los a´cidos grasos ma´s
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relevantes que componen el biodiesel empleando la te´cnica de cromatograf´ıa de ga-
ses, as´ı como generar las propiedades de transporte y termo-f´ısicas empleadas para
la simulacio´n de un chorro diesel mediante correlaciones emp´ıricas de grupos fun-
cionales para cada componente obtenido por la cromatograf´ıa, a su vez empleando
la informacio´n recabada de las correlaciones emp´ıricas se empleara en un ana´lisis
nume´rico de la penetracio´n del chorro de un biocombustible y compararlo con la
penetracio´n del chorro de un diesel haciendo uso de un software libre.
Los resultados obtenidos para la composicio´n demostraron la amplia gama de com-
ponentes dentro de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina, debido al trata-
miento te´rmico que sufre el aceite de cocina. De esta composicio´n es posible agrupar
los iso´meros de a´cidos grasos en un u´nico componente, puesto que las correlaciones
emp´ıricas no toman en cuenta la posicio´n de los enlaces sino la cantidad y el tipo de
doble enlace.
Los dobles enlaces y la cabeza de ester son una caracter´ıstica distintiva de los a´cidos
grasos, los cuales funcionan como fuentes energe´ticas generando una considerable
aumento en las propiedades de transporte que afectan directamente el proceso de in-
yeccio´n, formacio´n de mezcla y generacio´n de emisiones, posteriormente empleando
un ana´lisis nume´rico es posible pronosticar un aumento en la penetracio´n para cada
biocombustible.
Se exhibe un incremento en la penetracio´n del chorro para un milisegundo de tiempo
de inyeccio´n, tiempo caracter´ıstico de un motor diesel, de 5.13% para una mezcla
con 20% de biodiesel, 7.96% para una mezcla con 50% de biodiesel y un 8.20% para
un biodiesel puro. El aumento en la penetracio´n del chorro impacta directamente en
la eficiencia del motor, la generacio´n de emisiones y el consumo de combustible, sin
embargo para tiempos cortos de inyeccio´n este aumento es relativamente pequen˜o,
por lo tanto si es posible emplear biodiesel puro siempre y cuando se disminuyan los
tiempos de inyeccio´n.
Abstract
Due to its high efficiency, diesel engines have been used widely for applications
related with the power generation because the diesel engine consists of an auto-
nomous generating unit that does not demand boiler or depends on gas supply of
public service, besides the use of alternative fuels as biodiesel, as an improvement in
the fuel consumption and emissions generation. However it’s necessary get deepen
knowledge about its performance inside the combustion chamber.
The present thesis is focus on the analysis of waste cooking oil biodiesel as a via-
ble and economic to the fuel consumption alternative and to emissions generation.
In order to demonstrate its potential, is necessary characterize its composition and
the effect of the transport and thermo-physical properties in the mixture process
formation in a combustion chamber using pure biodiesel, a blend with 20% of bio-
diesel and 80% of diesel, a blend with 50% biodiesel and 50% diesel and finally a
comparative with pure diesel, in order to analyse the variations of the macroscopic
parameters.
There is a wide variety of researches related to the fuel injection topic of biodiesel
from several sources and also diesel, besides the use of numerical simulation that
allows to deeper in the knowledge where the experimental counterpart are limited,
however despite the existence of a wide information related with the spray penetra-
tion and the mixture process of a biodiesel there is ambiguity in the dependency of
the transport properties and how implement in CFD codes.
The object of this thesis is to get deeper in the compositions of the waste cooking oil
biodiesel; for this it is necessary determine the most relevant fatty acids that compo-
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se the biodiesel using the gas chromatography technique, and generate the transport
and thermo-physical properties used for the simulation of a biodiesel spray through
empirical correlations of functional groups for each component obtained in the chro-
matography. The results achieved from the empirical correlations shall be used in a
spray penetration numerical analysis of a biofuel and will compared with the spray
penetration achieved from a diesel using a open source CFD code. The proposed
methodology it is well know by the diesel community, however the methodology has
been improved, especially a data base has been generated for an accurate prediction
of the transport properties, without require any correlation, only necessary to know
the biodiesel composition. This is one of the main contributions of the present study.
The results obtained from the composition demonstrate a wide variety of compo-
nents that compose of a waste cooking oil biodiesel, due mostly to the heat treatment
and the hydrolysis by the water present in the food that cooking oil suffers. From
this composition it is possible to group the isomers of the fatty acids into one unique
component, since the empirical correlations doesn’t take into account the bounds
position only the quantity and the type of double bond.
The double bonds and the ester head are distinguishing features of the fatty acids,
which act like energy sources giving a considerable increase in the transport proper-
ties that affect directly in the injection process, the mixture formation and emissions
generation. Finally by using a numerical analysis is possible to predict an increase
in the penetration for each biofuel.
It is displayed an increase in the spray penetration for a injection time of one mi-
llisecond, a characteristic diesel engine time, of 5.13% for a mixture with 20% of
biodiesel, 7.96% for a mixture with 50% of biodiesel and 8.20% for pure biodiesel
in comparison with pure diesel. The increment in the spray penetration, impacts
directly in the engine efficiency, emissions generation and fuel consumption, however
for early injection times this increment is relatively small, therefore its possible em-
ployed pure biodiesel as long as injection times were decreased. However the increase
on the injection pressure ensures a better atomization by the reduction of the droplet
diameter.
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1.1 Biodiesel en el Mundo
Las fuentes renovables tambie´n conocidos como fuentes alternas de energ´ıa, los
cuales usan fuentes auto´ctonas que tienen el potencial de proveer energ´ıa con una
generacio´n nula o mı´nima de emisiones contaminantes o de gases invernadero. Esto
convierte a las tecnolog´ıas renovables en productos econo´micos para la generacio´n
de energ´ıa mediante el uso de recursos naturales provocados por el efecto directo o
indirecto de la tierra y el sol (solar, eo´lica, corrientes marinas, y biomasa), nu´cleo
terrestre (geote´rmica), entre otras.
Estas tecnolog´ıas suministran el 19.1% de la demanda de energ´ıa global. En la
Figura: 1.1 se observa el consumo global de energ´ıa de la cual solo un porcentaje
de la energ´ıa es de origen renovable, siendo solo el 19.1% del total los energe´ticos
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renovables. De ese porcentaje se distribuyen en biomasa tradicional siendo el 9.1%
mientras que las energ´ıas renovables modernas consumidas en el mundo son el 10.1%
de las cuales solo el 0.8% corresponde al uso de biocombustibles [1].
Figura 1.1: Consumo global estimado de energ´ıas renovables
Estos escenarios dependera´n de las regulaciones medioambientales, las cuales
son una caracter´ıstica del desarrollo sustentable de un pa´ıs. La produccio´n de bio-
combustibles es una solucio´n alternativa a la produccio´n de emisiones contaminantes
y se espera que el consumo de biomasa para el 2020 sea aproximado a 1, 791 millones
de toneladas equivalentes de petroleo [2].
1.2 Biodiesel en Me´xico
En Me´xico la produccio´n del biodiesel a escala industrial es factible a mediano
plazo como uso directo tanto para le generacio´n de electricidad como substituto de
combustible para automocio´n en mezcla. Sin embargo existen muchas variantes para
poder hacerlo factible, ya que ana´lisis econo´micos muestran que los precios de pro-
duccio´n del biodiesel son mayores que el costo comercializado de diesel.
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Los costos de produccio´n del biodiesel tienen un rango aproximado de entre
$5.3 para plantas industriales de produccio´n exclusiva de biodiesel y $12.4 para una
planta de extraccio´n de aceite y produccio´n de biodiesel, siendo los insumos agr´ıcolas
un 59% al 90% del costo total de produccio´n del biocombustible.
Como se comento´ el principal gasto se encuentra en el sector agr´ıcola para lo cual
se debe de establer un amplio criterio que involucre aspectos sociales, est´ımulos
econo´micos y una amplia investigacio´n [3].
1.3 Est´ımulos socio-econo´micos
Apoyar cultivos para adquirir porcentajes mı´nimos de materia prima que den
valor agregado a la agricultura rural y contribuyan a la biodiversidad.
Incentivos tributarios ofrecidos a las empresas que adquieran semillas oleagi-
nosas producidas por agentes agr´ıcolas de la regio´n.
Incentivar la formacio´n y el desarrollo del mercado as´ı como la investigacio´n
para la formacio´n de recurso humano capacitado para la correcta aplicacio´n de
la tecnolog´ıa y optimizacio´n.
Organismos que creen programas para la produccio´n de biodiesel que tengan
tasas de intere´s preferentes para la produccio´n.
Se estima que para llegar a mezclas B5 ser´ıa necesario instalar 10 plantas in-
dustriales con capacidad de 100, 000 ton/an˜o o 140 plantas pequen˜as con capacidad
de 5, 000 ton/an˜o. Esto representa inversiones estimadas de $3, 100 millones de pe-
sos; con esta inversio´n se asegura el mercado nacional e internacional.
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Estos son los inconvenientes econo´micos del biodiesel derivado del aceite virgen,
es por eso que la forma correcta de introduccio´n del biodiesel, viable y econo´mica, es
con el uso de materias primas de bajo costo tal es el caso de grasa y aceites de co-
cina usados, los cuales no solo promueven el reciclaje, sino que permiten disminuir
la demanda biolo´gica y qu´ımica de oxigeno en las aguas residuales siendo adema´s el
precio por litro ma´s competitivo segu´n exponen Macera et al. [4] aproximado a $7.9
con una inversio´n inicial de $2, 900 millones de pesos para cubrir la demanda.
El panorama en Me´xico no es desalentador puesto que las energ´ıas renovables
esta´n en marcha. Se estima que para el 2026 se tendra´ un incremente de 20, 544 MW
de los cuales el mayor porcentaje sera´ de energ´ıas eo´licas e hidra´ulicas con un 59%
y un 28% respectivamente, la biomasa (biodiesel, bioetanol, biogas, etc) tendra´ un
simbo´lico 4% aun as´ı existen actualmente en el pa´ıs 745 centrales generadores de
electricidad a partir de biomasa [5].
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2.1 Introduccio´n
El presente cap´ıtulo se divide en cuatro bloques entre los cuales se abordaran
los temas ma´s relevantes relacionados con el proceso de inyeccio´n de un biocombus-
tible derivado del aceite usado de cocina. Una ligera introduccio´n a la influencia que
tiene sobre el proceso de mezcla y desempen˜o en el motor el biodiesel a causa de
su naturaleza, una introduccio´n a la composicio´n caracter´ıstica de un biodiesel y la
forma ma´s convencional de produccio´n, la propiedades de transporte y termo-f´ısicas
que rigen la formacio´n de mezcla y las ecuaciones para su determinacio´n, finalmente
las ecuaciones de gobierno del feno´meno para el modelado de un chorro diesel me-
diante dina´mica de fluidos computacional usando el co´digo CFD OpenFOAM.
2.2 Caracter´ısticas macrosco´picas de un
biodiesel y un diesel
Como se menciono en el cap´ıtulo anterior el biodiesel puede ser ampliamente
usado como combustible en motores diesel, tomando en cuenta todas sus limitantes,
pero para poder llevar a cabo este cometido es necesario el estudio pertinente de su
desempen˜o en el proceso de mezcla.
Amplios son los estudios donde se compara el diesel fo´sil con el biodiesel con el fin de
determinar sus caracter´ısticas para el proceso de mezcla, tales como la penetracio´n
y el a´ngulo las cuales juegan un importante papel en el desempen˜o del motor y la
formacio´n de emisiones. En la Figura: 2.1 se compara un estudio de un chorro diesel
mediante simulacio´n (a) y mediante experimentacio´n (b).
Tanto en la simulacio´n como en la experimentacio´n existe una estrecha relacio´n entre
el desempen˜o, la penetracio´n y la generacio´n de emisiones con las propiedades del
combustible, las cuales son resultado de la variada composicio´n de metil esteres de
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(a) Simulacio´n [1]. (b) Experimental [2].
Figura 2.1: (a) Determinacio´n de la penetracio´n mediante el uso de simulacio´n y (b)
determinacio´n de la penetracio´n mediante experimentacio´n entre un biodiesel y un
diesel
a´cidos grasos que conforman el combustible, esta variacio´n en la estructura molecu-
lar del a´cido graso incrementa las propiedades de transporte y termo-f´ısicas.
Mohan et al. [3] caracterizan biodiesel derivado del aceite usado de cocina, con el
cual experimentan para determinar la penetracio´n donde se denota el caracter´ıstico
aumento de propiedades debido a su composicio´n, donde se concluye que el aumento
de la penetracio´n es debido al aumento de viscosidad haciendo hincapie´ como el
aumento en la contrapresio´n afecta el desarrollo de la penetracio´n, por otro lado,
comenta que la presio´n de inyeccio´n no juega un papel en el desarrollo de la penetra-
cio´n en lo cual cae en discrepancia con He et al. [4], los cuales comentan que debido
al aumento en las propiedades de transporte se tiene que incrementar el tiempo en la
inyeccio´n y por consiguiente la presio´n de inyeccio´n del biodiesel tiende a ser mayor
a la del diesel si se maneja la misma duracio´n en la inyeccio´n o la misma masa en el
sistema, debido a esto la penetracio´n aumenta con el incremento de la duracio´n de
la inyeccio´n. Sin embargo a pesar del aumento de la inyeccio´n la penetracio´n es muy
similar en los primeros 1.5 ms de desarrollo a su vez He et al. concluyen que la alta
densidad, viscosidad y tensio´n superficial le provoca mayor cantidad de movimiento
y taman˜o a las gotas lo que contribuye a la alta penetracio´n.
Kegl et al. [5] realizaron pruebas con mezclas de biodiesel y diesel reportando au-
mentos en las presiones de inyeccio´n y duracio´n de la inyeccio´n debido al incremento
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del porcentaje de biodiesel en la mezcla a consecuencia de la alta viscosidad.
Yamane et al.[6] reportan la diferencia cr´ıtica entre las propiedades del biodiesel y
el diesel fo´sil y la dependencia de la viscosidad, para la simulacio´n del chorro diesel
l´ıquido a bajas temperaturas; en este estudio se cambia la presio´n de inyeccio´n y el
flujo ma´sico para compensar el aumento del mo´dulo de bulk y la viscosidad.
Debido a este aumento en la presio´n de inyeccio´n los picos de inyeccio´n aumentan
para un biodiesel.
Lin et al. [7] reportan que la variacio´n en las propiedades requiere el aumento de la
presio´n de un inyeccio´n entre un 5 y un 10% con esto se asegura que se introdu-
cira´ al sistema la misma cantidad de masa de biocombustible bajo el mismo tiempo
de inyeccio´n.
La variacio´n de las propiedades de transporte esta´n ligas a la fuente de procedencia
del biocombustible, las cuales tendra´n que ser determinadas exclusivas para un bio-
diesel en particular con una composicio´n espec´ıfica que depende del porcentaje de
cada a´cido graso en el biodiesel.
Efectos de las propiedades del biodiesel: Emisiones y Desempen˜o
En la subseccio´n anterior se hablo´ de la influencia de las propiedades de transporte
en el desempen˜o del proceso de mezcla, las cuales no solo afectan la penetracio´n sino
adema´s el desempen˜o del motor e impactan en la generacio´n de emisiones.
Emisiones:
En la Tabla: 2.1 se muestra como con el uso de biodiesel se pueden reducir las
siguientes emisiones:
Cabe destacar que mediante el uso del biodiesel se reducen las emisiones de
hidrocarburos sin quemar, las emisiones de mono´xido de carbono y sulfatos,
sin embargo existe un incremento significativo en las emisiones de o´xidos de
nitro´geno aproximado al 8% [9].
Mismo comportamiento con el material particulado y generacio´n de holl´ın [10].
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Regulado
Tipo de emisio´n B100 B20
Hidrocarburos sin quemar -67% -20%
Mono´xido de Carbono (CO) -48% -12%
Material particulado -47% -12%
O´xidos de Nitro´geno (NOx) +10% +2%
No regulado
Sulfatos -100% -20%
Tabla 2.1: Emisiones promedio de biodiesel en comparativa con un diesel fo´sil [8]
Cabe mencionar que este comportamiento no es exclusivo del biodiesel deriva-
do del aceite usado de cocina, en general las fuentes de procedencias no rigen
enteramente el desempen˜o del combustible ma´s bien lo que gobierna su com-
portamiento y desempen˜o es la composicio´n y las propiedades de transporte y
termo-f´ısicas.
Un ejemplo de esto es el aumento en los o´xidos de nitro´geno que esta influen-
ciado por el incremento en el nu´mero de cetano de los biocombustibles lo cual
incrementa la temperatura de la ca´mara ayudando al proceso de combustio´n
pero generando variedad de NOx [11].
Las propiedades aumentan la presio´n de inyeccio´n, adema´s la baja compresibi-
lidad del biodiesel y su alta viscosidad incrementan en las emisiones de NOx.
Otra alternativa para mitigar el efecto de las propiedades es el aumento en
el tiempo de inyeccio´n con el objeto de poder suministrar la misma masa de
combustible [12].
Desempen˜o:
Existe una amplia variedad de efectos negativos relacionados con el uso de
biodiesel en el motor, sin embargo el desempen˜o del motor es uno de los ma´s
primordiales.
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En primera instancia se presenta una disminucio´n en la potencia del motor y
la eficiencia te´rmica esto debido al bajo poder calor´ıfico del biodiesel, el cual
indica que el combustible tarda ma´s en ser calentado, por lo tanto, la razo´n
de temperatura usada para calentar las gotas de biodiesel debe de ser mayor
en comparacio´n con las gotas de diesel fo´sil a la misma tasa de transferencia
de calor, adema´s las propiedades de transporte ma´s elevadas son una razo´n
ma´s para la reduccio´n en la eficiencia. La alta viscosidad, tensio´n superficial
y presio´n de vapor son propiedades que afectan directamente el proceso de
inyeccio´n y la formacio´n de la mezcla con el aire [13]. En la Figura: 2.2 se
muestra un comparativo de la disminucio´n de potencia del motor por parte de
biodiesel y de la capacidad calor´ıfica.
(a) Pe´rdida de potencia en el
motor
(b) Disminucio´n del poder calor´ıfico
Figura 2.2: (a) Perdida en la potencia del motor y (b) disminucio´n del poder ca-
lor´ıfico entre un biodiesel y un diesel [14]
Estas variaciones de pe´rdida de potencia son dependientes de la fraccio´n de
biodiesel en la mezcla: entre ma´s biodiesel se tenga en la mezcla menor sera´ la
potencia entregada y mayor sera´ el consumo de combustible para compensar
la pe´rdida de potencia como se muestra en la Figura: 2.3. Adicionalmente a
este aumento en el consumo tambie´n se presenta un incremento en la eficiencia
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te´rmica al frenado conforme se aumenta el contenido de biodiesel en las mezclas
esto debido a la alta lubricidad y viscosidad del biocombustible [15].
(a) Aumento en el consumo de
combustible [16]
(b) Aumento en el consumo de
combustibles [14]
Figura 2.3: Aumento en el consumo de combustible
Debido al aumento en la temperatura por las cadenas oxigenadas y el bajo po-
der calor´ıfico que demanda un aumento en la temperatura del cilindro, se puede
tener una combustio´n ma´s completa y eficiente y disminuir los hidrocarburos
no quemados haciendo que grandes fracciones de carbo´n en el combustible se
quemen produciendo humos menos opacos, se puede presentar una disminu-
cio´n aproximada del 23% en comparacio´n con el diesel fo´sil, este mismo efecto
puede ser notado en una disminucio´n en la temperatura de los gases de escape
aproximada al 6.5% la cual es debida a las propiedades y composicio´n molecu-
lar del biodiesel, ya que al contar con un nu´mero de cetano ma´s elevado ocurre
un retraso en la ignicio´n por lo tanto se alcanzan temperaturas superiores den-
tro de la ca´mara de combustio´n, las cuales pasan al sumidero de energ´ıa del
sistema de enfriamiento provocando en los gases de escape una disminucio´n
de temperatura. En la Figura: 2.4 se muestra el aumento de combustible y la
disminucio´n en la temperatura de los gases de escape. Varios autores reportan
el mismo comportamiento: [16, 17, 14] aun as´ı existe discrepancia en este te-
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ma del cual se requiere mayor investigacio´n puesto que las condiciones de uso
var´ıan provocando cambios en las condiciones para la combustio´n [15].
(a) Temperatura de los gases de
escape
(b) Densidad de los gases de es-
cape
Figura 2.4: (a) Variacio´n de la temperatura y (b) densidad de los gases de escape
entre un biodiesel y un diesel [14]
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2.3 Composicio´n qu´ımica
Como se menciono en la seccio´n anterior, la propiedades efectivamente afectan
el desempen˜o del motor, debido a esto es la importancia de entender el por que´ de
estas propiedades, para eso es necesario comprender la composicio´n del biodiesel y
su forma de obtencio´n.
El biodiesel esta´ definido como una mezcla de mono-alquil e´steres de largas cadenas
de a´cidos grasos los cuales por su origen natural tanto animal como vegetal contienen
mezclas de triglice´ridos que contienen varios tipos de estos a´cidos grasos saturados e
insaturados, los cuales son ma´s abundantes en los aceites vegetales que en las grasas
animales. Los a´cidos grasos mas comunes de los triglice´ridos son a´cidos carboxilicos
lineales y largos entre 12 y 20 carbonos. En la Figura: 2.5 se muestra un ejemplo
de a´cidos grasos los cuales son complemente diferentes a un hidrocarburo lineal que
compone un diesel. Por ejemplo el a´cido estea´rico tiene un punto de fusio´n de 70◦C
teniendo este una configuracio´n de 18 carbonos sin ningu´n doble enlace a diferencia
del a´cido linoleico el cual tiene un punto de fusio´n de −5◦C teniendo una configura-
cio´n lineal de 18 carbonos con la diferencia de dos dobles enlaces en el carbono 6− 7
y 9− 10.
La presencia de dobles enlaces cis (a´cido graso insaturado) hace que el punto
de fusio´n disminuya, esta disminucio´n del punto de fusio´n de los a´cidos grasos insa-
turados es debida a un doblamiento de la cadena al nivel del doble enlace [18].
Este es solo un ejemplo de co´mo la composicio´n y la estructura de las mole´culas de
los a´cidos grasos afectan a las propiedades del aceite.
La composicio´n de a´cidos grasos es muy variada para ambos casos, dependiendo de
la fuente, la limpieza del aceite, el proceso de transesterificacio´n y purificacio´n. Los
aceites usados de cocina tiene propiedades diferentes a los aceites v´ırgenes, hecho
debido a las altas temperaturas a las que esta´n expuestas en un proceso normal de
cocimiento y el agua presente en las comidas acelera el proceso de hidro´lisis del tri-
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(a) A´cido Estea´rico (b) A´cido Linoleico
(c) Tetradecano
Figura 2.5: (a) A´cido saturado ,(b) A´cido insaturado y (c) Hidrocarburo lineal
glice´rido incrementando el contenido de a´cidos grasos libres contenidos en el aceite.
Adema´s se tienen problemas con la estabilidad de las mezclas, aumento de la visco-
sidad y densidad.
El me´todo ma´s comu´n de produccio´n de biodiesel es mediante la transesterificacio´n,
la cual consta de un triglecerido reaccionado con un alcohol y un catalizador, usual-
mente se usa hidro´xido de sodio, esta reaccio´n es reversible y usando un exceso de
alcohol se tiende a favorecer el equilibrio del lado de los productos para incrementar
la eficiencia de la reaccio´n [19].
Son mucho los alcoholes usados en la reaccio´n siendo el ma´s comu´n el metanol, por
su bajo costo, sus ventajas qu´ımicas tales como su polaridad y su corta cadena de
carbones (CH4O) el cual adiciona un metil (CH3) generando as´ı un metil ester de
a´cido graso [20].
En la Figura: 2.6 se muestra el mecanismo de reaccio´n t´ıpico de una transesterifi-
cacio´n donde se puede observar la substitucio´n nucleof´ılica en el grupo acilo por el
mecanismo de adicio´n-eliminacio´n. El io´n meto´xido (CH3O
−), proveniente del me-
tanol y del catalizador de hidro´xido de potasio, es suficientemente nucleof´ılico, es
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decir rico en electrones, para atacar al grupo carbonilo (C = O) del e´ster finalmente
el ion eto´xido actu´a como grupo saliente.
Figura 2.6: Mecanismo de reaccio´n para la transesterificacio´n asistida por un catali-
zador ba´sico
La Figura: 2.7 se muestra el mecanismo de reaccio´n ma´s comu´n por el cual
la mayor´ıa de los procesos de transesterificacio´n ocurren a nivel industrial con ren-
dimiento y pureza muy elevados entre un 70% y 99%, usando una razo´n molar de
6 : 1 de metanol/aceite y 1% de hidroxido de potasio por espacio de una hora a una
temperatura de reaccio´n de 60◦C [21].
Figura 2.7: Proceso general de transesterificacio´n
Como se comento´ con anterioridad el biodiesel derivado del aceite usado de
cocina tiene una composicio´n y propiedades diferentes, esto debido a la variedad
de procesos te´rmicos a los cuales son expuestos y por las diversas fuentes de aceite
virgen de los cuales provienen. La Tabla: 2.2 muestra la composicio´n ma´s comu´n de
a´cidos grasos presentes en el biodiesel.
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Composicio´n de a´cidos grasos [% en peso]
Mir´ıstico (C14:0) 0.9
Palmı´tico (C16:0) 20.4
Palmitole´ico (C16:1) 4.6
Estea´rico (C18:0) 4.8
Ole´ico (C18:1) 52.9
Linole´ico (C18:2) 13.5
Linole´nico (C18:3) 0.8
Araqu´ıdico (C20:0) 0.12
Eicose´nico (C20:1) 0.84
Behe´nico (C22:0) 0.03
Eru´cico (C22:1) 0.07
Tetracosa´nico C24:0) 0.04
Tabla 2.2: Composicio´n de a´cidos grasos de esteres de un aceite usado de cocina [22]
Los porcentajes en peso van a depender del proceso de transesterificacio´n y
de la fuente del aceite, sin embargo diversos autores reportan un comportamiento
similar en composicio´n lo cual es un buen indicador de la fuente del aceite [23].
Esta es una de las principales diferencias entre un aceite usado de cocina y uno
proveniente de aceites v´ırgenes donde los porcentajes en peso var´ıan principalmente
por el motivo de la ruptura de cadenas y por el mayor uso de aceites insaturados
los cuales son ma´s faciles de digerir y procesar para el cuerpo, ya que ayudan a la
prevencio´n de enfermedades cardiovasculares. En la Tabla:2.3 se muestra la compo-
sicio´n caracter´ıstica del biodiesel derivado de diferentes fuentes.
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Composicio´n del Biodiesel. Varias fuentes [% peso]
A´cido Graso Aceite de cocina [24] Aceite de Palma [25] Aceite de soya [26]
Laur´ıtico (12:0) 0 0.35 0
Mirs´itico (14:0) 0.42 1.08 0
Palmı´tico (16:0) 8.64 43.79 11
Palmitole´ico (16:1) 0.91 0.15 0
Estea´rico (18:0) 5.92 4.42 6
Ole´ico (18:1) 51.12 39.90 30.8
Linole´ico (18:2) 11.68 9.59 53
Linole´nico (18:3) 2.98 0.17 10.5
Araqu´ıdico (20:0) 0.59 0.38 0
Eicoseno´ico (20:1) 1.02 0 0
Behe´nico (22:1) 0.31 0 0
Tabla 2.3: Composicio´n de a´cidos grasos para varias fuentes de aceite
2.3.1 Propiedades termo-f´ısicas y de transporte
Con el conocimiento de la composicio´n de un biodiesel es posible determinar
sus propiedades en base a su estructura molecular.
Para una correcta prediccio´n del comportamiento de un biodiesel en el proceso de
mezcla, existen cuatro para´metros claves, las caracter´ısticas del flujo de aire en el
cilindro, el chorro de combustible, el a´ngulo del chorro y finalmente las propiedades
del combustible.
De los para´metros de especial importancia se encuentran el chorro de combustible
y el a´ngulo del chorro los cuales afectan la ignicio´n, combustio´n y la generacio´n de
contaminantes.
Tanto el chorro de combustible y el a´ngulo del chorro esta´n en funcio´n de las pro-
piedades termo-f´ısicas y de transporte del combustible. Sin embargo, son pocos los
estudios donde se ha desarrollado el impacto de las propiedades del biocombustible
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en el proceso de mezcla [27, 28, 29].
El chorro de combustible esta t´ıpicamente influenciado por doce propiedades termo-
f´ısicas y de transporte, adema´s de sus propiedades cr´ıticas, de estas doce propiedades,
la viscosidad l´ıquida, la densidad, la tensio´n superficial, la presio´n de vapor y la di-
fusividad de vapor son las ma´s relevantes en el proceso de la formacio´n del chorro,
la combustio´n y emisiones.
Estas propiedades dependen de los grupos moleculares presentes en el combustible,
los que se mencionaron en la seccio´n anterior.
Como se sen˜alo un biodiesel consta de una mezcla de diversos a´cidos grasos que
var´ıan acorde a la materia prima, debido a esto desarrollar modelos apropiados para
la determinacio´n del biodiesel es complicado por estas variaciones de composicio´n.
Normalmente se hace uso de un substituto para poder facilitar los ca´lculos usa´ndose
el componente de mayor porcentaje en la mezcla lo que no es recomendable por el
nivel de inexactitud que se puede presentar a la hora de desarrollar los modelos,
debido a estos motivos se usa la composicio´n completa del biodiesel y se determinan
sus propiedades en base a los grupos funcionales en la mole´cula del hidrocarburo,
una pra´ctica que puede arrojar resultados muy satisfactorios.
En la Tabla: 2.4 se presenta una amplia variedad de autores los cuales presentan estu-
dios relacionados con la generacio´n de las propiedades de transporte y termo-f´ısicas
de manera experimental y con modelos emp´ıricos en base a los grupos funcionales.
Muchos de estos me´todos usan correlaciones emp´ıricas que se basan en la estructura
molecular del a´cido graso para reproducir su propiedad de transporte y tener una
estimacio´n de e´sta para su posterior uso. Se profundizara´ en estas propiedades en
cap´ıtulos posteriores.
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Propiedad termo-f´ısica o de transporte Autores relacionados
Propieadades cr´ıticas Mauricio Sales Cruz[30]
Densidad Mustafa E. Tat[31], Lusi F. Ramirez Verduzco[32]
Presio´n de vapor W. Yuan[33], James S. Chickos[34]
Entalp´ıa de vaporizacio´n Chein-Hsiun Tu[35]
Capacidad calor´ıfica l´ıquida Mark J. van Bommel[36], Noor Azian Morad[37]
Capacidad calor´ıfica del gas ideal Dong Qian[38]
Segundo coeficiente virial Gustavo A. Iglesias-Silva[39]
Viscosidad l´ıquida Roberta Ceriani[40], Hossein Noureddini[41]
Viscosidad del vapor Tlng-Horng Chung[42]
Conductividad te´rmica l´ıquida Richard A. Perkins[43]
Conductividad te´rmica del vapor Tlng-Horng Chung[42]
Tensio´n superficial Cecil A.W. Allen[44]
Difusividad del vapor America Petroleum Institute[45]
Tabla 2.4:Me´todos de estimacio´n y datos experimentales para las propiedades termo-
f´ısicas y de transporte
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2.4 Fundamentos del proceso de mezcla en
motores diesel
En las secciones anteriores se enfatizo´ en el importante papel que juegan las
propiedades de transporte en el proceso de mezcla y en el desempen˜o del motor, a
su vez como la composicio´n qu´ımica del biodiesel influye en las propiedades f´ısico-
qu´ımicas, el proceso para la produccio´n de biodiesel y la forma de obtencio´n de las
propiedades de transporte y termo-f´ısicas. A continuacio´n se explicara´ co´mo estas
propiedades afectan la f´ısica involucrada en el desarrollo de un chorro diesel.
Existen diferentes mecanismos de ruptura del chorro para la formacio´n de la
nube de atomizacio´n. En la Figura: 2.8 se muestra la formacio´n del chorro la cual
es usualmente caracterizada por la distancia entre la tobera y el punto de formacio´n
de la primera gota.
Figura 2.8: Proceso de formacio´n de ruptura
Para poder dar una magnitud cuantitativa del proceso de desintegracio´n, el cual
puede ser descrito a trave´s de los siguientes nu´meros adimensionales:
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El nu´mero de Weber l´ıquido
Wel =
u2 ·D · ρl
σ
(2.1)
El nu´mero de Reynolds
Re =
u ·D · ρl
µ
(2.2)
El nu´mero de Weber de la fase gaseosa
Weg =
u2 · d · ρg
σ
(2.3)
donde u es la velocidad relativa, D es el dia´metro de la tobera, ρl y ρg son
la densidad del combustible y del gas circundante, respectivamente σ es la tensio´n
superficial del combustible y µ es la viscosidad dina´mica te´rminos que incluyen todas
las propiedades de transporte relevantes para la formacio´n de la nube de atomiza-
cio´n.
La ruptura de las gotas en un chorro diesel es causada por fuerzas aerodina´micas
inducidas por la velocidad relativa entre el l´ıquido y el gas circundante, estas fuerzas
aerodina´micas generan un incremento inestable de ondas entre la interfaz gas/l´ıquido
lo que conlleva a la desintegracio´n y la formacio´n de gotas ma´s chicas. Este comporta-
miento esta´ expresado en el nu´mero de Weber de la fase gaseosa, el cual representa la
razo´n de presio´n dina´mica Pdin[N/m] = u
2
rel ·D·ρg y las fuerzas de tensio´n superficial.
En un chorro diesel la mayor parte el proceso de desintegracio´n ocurre cerca
de la tobera donde los nu´meros de Weber son altos, mientras que al ir viajando
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dentro de la ca´mara los nu´meros de Weber disminuyen, esto debido a los dia´metros
reducidos de las gotas, a la alta tensio´n superficial la cual es funcio´n del dia´metro,
a la masa, a la evaporacio´n del mismo combustible y a la reduccio´n de la velocidad
relativa debido a las fuerzas de arrastre.
En la Figura: 2.9 se muestra un chorro de combustible desarrollado completamente
justo despue´s de abandonar la tobera, siendo este el momento en el que empieza la
ruptura del chorro.
Figura 2.9: Ruptura del cono completo de un chorro diesel
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El proceso por el cual se forma la ruptura ocurre en tres etapas:
Ruptura primaria.
En esta primera etapa se forman largos ligamentos de gotas que forma un
chorro denso cerca de la tobera como se muestra en la Figura: 2.10. En esta
primera fase en la zona ma´s densa del chorro existe la probabilidad de colisio´n,
la cual cambia el dia´metro de las gotas y la velocidad.
Estas gotas pueden romperse en gotas de menor taman˜o, pero adema´s pueden
combinarse para formar gotas de mayor taman˜o, a esto se le llama coalescencia
de gotas.
(a) Ligamentos de gotas a la
salida de una tobera [46]
(b) Representacio´n esquema´tica de los ligamentos [47]
Figura 2.10: Representacio´n de la formacio´n de ligamentos y su desintegracio´n
Ruptura secundaria.
Es el proceso subsecuente por el cual pasan las gotas ya existentes para con-
vertirse en gotas de menor taman˜o debido a las fuerza aerodina´micas causadas
por la velocidad relativa entre las gotas y el gas de la ca´mara. Estas fuerzas
aerodina´micas desaceleran las gotas.
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En la segunda zona el chorro esta´ ma´s diluido debido a la desintegracio´n y a
la evaporacio´n, la cual es un factor impuesto por las condiciones en la ca´mara
de combustio´n, tales como la temperatura y densidad del gas circundante.
Punta del chorro.
Las gotas en esta zona experimentan la mayor fuerza de arrastre y son mucho
ma´s desaceleradas que las gotas que les siguen, esta incidencia de la punta del
chorro se muestra en la Figura: 2.11 donde las gotas de la punta son conti-
nuamente remplazadas por gotas nuevas, es por esta razo´n el incremento de la
penetracio´n.
Figura 2.11: Desarrollo de un chorro diesel y aumento en la penetracio´n [48], Pinj=70
MPa,Pback= 5 MPa, TN2=710 K
Esta penetracio´n es mejor conocida como la distancia entre la tobera y el ci-
lindro del pisto´n, dicha penetracio´n es dependiente de un desarrollo temporal
que ocurre en dos fases:
1. Primera etapa:
Empieza al inicio de la inyeccio´n con la apertura de la aguja del inyector
(t = 0) y termina cuando el l´ıquido empieza a desintegrarse del orificio
de la tobera (t = tbreak).
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2. Segunda etapa:
La punta del chorro consiste en gotas y la velocidad de la punta es menor
que la velocidad de la primera etapa. La punta continua penetrando en
el gas debido a las gotas nuevas con alta energ´ıa cine´tica que siguen a las
ma´s lentas en la punta, que ya han intercambiado cantidad de movimien-
to con el gas y son reemplazadas. En la Figura: 2.11 se puede observar el
aumento de la penetracio´n de un chorro en funcio´n del tiempo.
Se puede concluir que entre ma´s grande la penetracio´n del chorro menor
la energ´ıa de las nuevas gotas en la punta y ma´s lenta la velocidad de e´stas.
Se puede observar en la Figura: 2.12 como la penetracio´n del chorro disminuye
conforme penetra en la ca´mara de combustio´n esto debido a la baja velocidad de las
gotas de la punta. Este comportamiento se respeta tanto para un biodiesel como para
un diesel. Sin embargo debido al aumento en las propiedades de transporte
del biodiesel, este penetra ma´s dentro de la ca´mara de combustio´n ya que
demanda mayor presio´n dina´mica por parte del gas circundante romper
la tensio´n superficial del biodisel, adicionalmente a esto la viscosidad hace
que la presio´n de inyeccio´n sea mayor para poder ingresar la misma masa
que para un diesel convencional.
Otra medida caracter´ıstica para definir el e´xito de una ruptura de un chorro,
es el dia´metro de una gota modelo, mejor conocido como Sauter mean diameter
(SMD), en el cual su razo´n de volumen-superficie-a´rea es igual a la suma del volu-
men de todas las gotas (V) en el chorro y a la suma del a´rea (A) de la superficie de
todas las gotas.
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Figura 2.12: Evolucio´n temporal de la penetracio´n correspondiente a un chorro de
biocombustible y combustible fo´sil
(
V
A
)m =
(π/6) · SMD3
πSMD2
=
SMD
6
(2.4)
La ecuacio´n 2.4 expone que entre menor sea el SMD, mayor sera´ la superficie
por unidad de volumen. Sin embargo un aumento en la superficie, mejora la efecti-
vidad de la evaporacio´n y el proceso de formacio´n de mezcla.
Adicionalmente el valor de SMD indica como son las condiciones de la ca´mara pues-
to que si el dia´metro aumenta, quiere decir que hubo un aumento en la colisio´n y
coalescencia de las gotas esto debido al aumento de la densidad del gas.
Un incremento en la presio´n de inyeccio´n resulta en un mejor proceso de atomiza-
cio´n y por lo tanto en un decremento en el SMD; notablemente el aumento de la
contrapresio´n afecta tambie´n en la penetracio´n favoreciendo el proceso de mezclado.
Roisman et al. [49] comentan que el gas debe de ser tomado como compresible, mien-
tras que el combustible inyectado debe de ser tomado como incompresible, estos dos
criterios se aplican a chorros inyectados a altas velocidades, los cuales desarrollan
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ondas de impacto en al gas circundante el cual justo despue´s de ser inyectado se
propaga en el gas que no ha sido perturbado. En la Figura: 2.13 se muestra como
la onda de impacto divide el gas en la ca´mara en una zona sin perturbar, la que
considerada la zona superior al impacto, con una presio´n y densidad caracter´ıstica
y la zona compresible, en la zona posterior del impacto, con una presio´n y densidad
correspondiente.
Figura 2.13: Esquema de la propagacio´n de un chorro en la ca´mara de combustio´n
Es necesario comprender la f´ısica involucrada en el proceso de mezcla para tener un
pleno conocimiento de co´mo evaluar la propagacio´n de chorro mediante herramientas
de simulacio´n, con esto se asegura la integracio´n del feno´meno con las ecuaciones
que lo gobiernan.
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2.5 Modelado del chorro
Con el objeto de poder validar la generacio´n de las propiedades en una simula-
cio´n es necesario introducir al lector en la forma particular de resolucio´n de un cho-
rro diesel, lo cual abarca la metodolog´ıa de la aproximacio´n Euleriana-Lagrangiana,
donde el gas es descrito mediante las ecuaciones para fluidos compresibles RANS o
promedio de Favre, mientras que el movimiento de las gotas son modeladas mediante
una aproximacio´n de rastreo.
Un chorro diesel es un caso particular de un flujo multifa´sico disperso originado
por la inestabilidad de un liquido a alta presio´n emergiendo en una atmo´sfera gaseosa
estable. El chorro esta´ compuesto por una fase gaseosa continua y una fase de gotas
l´ıquidas dispersas. Se modelan grupos de gotas con las mismas propiedades conocidas
como parceles o parcelas, las cuales siguen los siguientes marcos de referencia.
Modelar dichos chorros puede llevar a dos caminos:
1. Primer camino: Concentrado en modelar los efectos del gas en las gotas
El modelo -primer camino- es usado para modelar turbulencia que no es,
directamente influenciada por las gotas, esta´ presente en las ecuaciones
en el modelo de turbulencia y son ide´nticas a aquellas usadas para un
flujo gaseoso puro
2. Two way : Modelando ambos efectos en consideracio´n
El modelo -two way- es usado para promediar las propiedades de un flujo.
En este caso las gotas son tratadas como puntos-part´ıculas con propiedades
caracter´ısticas, el problema es trazar su posicio´n en el dominio, ya que la posicio´n
en el espacio de una part´ıcula de intere´s en funcio´n del tiempo, es informacio´n muy
valiosa y necesaria puesto como subproducto de dicha informacio´n se puede obtener
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velocidad, aceleracio´n, cambio de radio de las gotas, entre otras; la informacio´n del
flujo esta´ en funcio´n de la part´ıcula y el tiempo, debido a esto es llamada descripcio´n
Lagrangiana componente clave para localizar la traves´ıa de una part´ıcula acorde a
la segunda ley de Newton, por lo tanto:
Posicio´n x = x(part´ıcula, tiempo)
velocidad u = dx(part´ıcula, tiempo)/dt
aceleracio´n a = d2x(part´ıcula, tiempo)/dt2
La aproximacio´n Lagrangiana es usada para la descripcio´n de fases dispersas como
chorros que consisten en gotas de l´ıquido pero no para fluidos continuos. En esta
fase la densidad del fluido de intere´s es cero en el volumen entre los dos fluidos,
y para el cual la posicio´n exacta y el taman˜o del elemento debe ser conocido de
modo que se pueda describir la distribucio´n espacial y temporal, por lo tanto la
derivada temporal en la ecuacio´n 2.5 de cualquier cantidad de flujo en funcio´n de
la part´ıcula y el tiempo describe una propiedad de un elemento del l´ıquido puesto
que todas las cantidades de flujos son u´nicamente funcio´n de la part´ıcula y el tiempo.
dF (part´ıcula, tiempo)
dt
=
DF
dt
(2.5)
Cabe recordad que todas las cantidades de flujo son u´nicamente funcio´n de la
part´ıcula y el tiempo a diferencia de la aproximacio´n Euleriana, la cual describe las
cantidades de flujo F en funcio´n del punto x=(x1,x2,x3) en espacio y tiempo donde
dF es:
dF (t, x1, x2, x3) =
∂F
∂t
dt+
∂F
∂x1
dx1 +
∂F
∂x2
dx2 +
∂F
∂x3
dx3 (2.6)
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Si se deriva en funcio´n dF entre dt tenemos:
dF (t, x1, x2, x3)
dt
=
∂F
∂t
dt
dt
+
∂F
∂x1
dx1
dt
+
∂F
∂x2
dx2
dt
+
∂F
∂x3
dx3
dt
(2.7)
Siendo dxi/dt = ui, por lo tanto la derivada material se puede leer de la si-
guiente manera:
DF
dt
=
∂F
∂t
+
∂F
∂x1
u1 +
∂F
∂x2
u2 +
∂F
∂x3
u3 (2.8)
donde u = (u1,u2,u3) siendo el vector de la velocidad. La aproximacio´n Lagrangiana
y Euleriana es aplicada a ciertos problemas especiales que pueden tener varios resul-
tados, por ejemplo la aceleracio´n de un elemento de l´ıquido pasando por un punto
en el espacio, Descripcio´n Lagrangiana, debe ser ide´ntica a la aceleracio´n resul-
tante predicha para ese punto en particular en la Descripcio´n Euleriana como se
muestra en la Figura 2.14.
A continuacio´n se dan ma´s detalles acerca de la ecuacio´n 2.8. La primera derivada
parcial en el lado derecho de la ecuacio´n anterior (∂F
dt
) es la derivada local, la cual
describe el cambio temporal de la cantidad de flujo F en un punto fijo en el espa-
cio siendo e´sta igual a cero si el flujo es esta´tico, sin embargo la velocidad siempre
sera´ mayor aguas abajo (punto B) que aguas arriba (punto A) y un elemento pa-
sando aguas arriba (punto A) experimentara´ un cambio de aceleracio´n adicional que
no esta incluido en la derivada local. La aceleracio´n adicional esta expresada por
los tres te´rminos remanentes a la derecha de la ecuacio´n anterior, juntos forman la
derivada convectiva. Es aqu´ı la utilidad de la descripcio´n Eulerian la cual permite
distinguir entre una parte local y una convectiva de la derivada material, mientras
que la descripcio´n Lagrangiana no.
Dependiendo de la formulacio´n usada las fases Euleriana y Lagrangiana pueden
interactuar entre s´ı de muchas maneras mediante el intercambio de cantidad de mo-
vimiento y energ´ıa a trave´s del flujo de cantidad de movimiento y el flujo de energ´ıa
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como te´rminos fuentes [50].
Figura 2.14: Formulacio´n de la formacio´n de un chorro Euleriano-Lagrangiano
A continuacio´n se presentan las ecuaciones que gobiernan este feno´meno empezando
por la generacio´n de propiedades, las ecuaciones ba´sicas de gobierno y su interpre-
tacio´n y finalmente las ecuaciones que dan un panorama sobre la formacio´n de la
mezcla.
Estas ecuaciones son ampliamente usadas para la simulacio´n de un chorro, en este
caso en particular en el co´digo CFD OpenFOAM.
2.5.1 Propiedades termo-f´ısicas y de transporte
Como se menciono´ anteriormente, uno de los puntos claves para poder enten-
der el comportamiento de un biocombustible en un motor es la estructura del chorro
y de la fase vapor, las cuales son gobernadas primordialmente por las propiedades
termo-f´ısicas y de transporte del combustible. El entendimiento de estas propiedades
es crucial para poder diferenciar y modelar un combustible fo´sil y un biocombustible.
Como se menciono´ en la sub-seccio´n de propiedades, son trece las propiedades de
intere´s que se estudian en este trabajo: las propiedades cr´ıticas, densidad, presio´n
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de vapor, entalp´ıa de vaporizacio´n, capacidad calor´ıfica l´ıquida, capacidad calor´ıfi-
ca del gas ideal, segundo coeficiente virial, viscosidad l´ıquida, viscosidad gaseosa,
conductividad te´rmica l´ıquida, conductividad te´rmica gaseosa, tensio´n superficial y
difusividad de vapor, de las cuales las ma´s relevantes para el proceso de mezcla son:
la densidad, la viscosidad, la presio´n de vapor y la tensio´n superficial.
El co´digo CFD OpenFOAM, cuenta con una librer´ıa para el ca´lculo de cada una de
las propiedades mencionadas de las cuales u´nicamente ocupa coeficientes para los
modelos establecidos, lo cual es una herramienta muy u´til para el ca´lculo de propie-
dades de componentes complejos o mezclas con varios componentes, puesto que si
se conocen estos coeficientes se puede reducir el tiempo de estimacio´n de las propie-
dades, ya que generar un modelo matema´tico que se ajuste a una amplia gama de
componentes es tarea ardua y compleja.
El co´digo CFD OpenFOAM hace el calculo de las propiedades del l´ıquido mediante
los siguientes grupos de ecuaciones proporcionadas por el sistema nacional de infor-
macio´n de referencia esta´ndar y por el instituto Americano de ingenieros qu´ımicos
por su siglas en ingles NSRDS-AICHE (National Standard Reference Data Series-
American Institute of Chemical Engineers), aun as´ı estas relaciones pueden encon-
trarse en la literatura. A continuacio´n se presentan los modelos empleados por el
co´digo CFD OpenFOAM para el ca´lculo de las propiedades, donde las letras cursi-
vas representan el co´digo mientras que el co´digo en su versio´n algebraica se encuentra
escrito de manera ordinaria:
Densidad L´ıquida
Funcio´n NSRDS No.5:
rho = a/pow(b, 1 + pow(1 - T/c, d))
ρ =
A
B1+(1−
T
C
)D
(2.9)
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donde A, B y D son los coeficientes del modelo. El coeficiente C es la tempe-
ratura critica del componente o de la mezcla para esta ecuacio´n en particular.
Esta ecuacio´n puede ser encontrada en Spencer et al. [51] una fuente ma´s re-
ciente puede ser encontrada en [52]
Presio´n de vapor
Funcio´n NSRDS No.1:
pv = exp(a+ b/T + c*log(T) + d*pow(T, e))
Pvap = e(A+
B
T
+C·log T+D·TE) (2.10)
Ecuacio´n evaluada por Vetere et al. [53] una fuente ma´s reciente puede ser
encontrada en [52].
Calor de vaporizacio´n
Funcio´n NSRDS No.6
hl = a*pow(1 - Tr, ((e*Tr + d)*Tr + c)*Tr + b)
hl = A · (1− Tr)(E·Tr3+D·Tr2+C·Tr+B) (2.11)
donde:
Tr =
T
Tc
(2.12)
Esta ecuacio´n puede ser encontrada en [52]
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Capacidad calor´ıfica l´ıquida y Entalp´ıa
Funcio´n NSRDS No.0
Cp = ((((f*T + e)*T + d)*T + c)*T + b)*T + a
Cpl = A+B · T + C · T 2 +D · T 3 + E · T 4 + F · T 5 (2.13)
Esta ecuacio´n puede ser encontrada en [52]
Capacidad calor´ıfica del gas ideal
Funcio´n NSRDS No.7
Cpg = a + b*sqr((c/T)/sinh(c/T)) + d*sqr((e/T)/cosh(e/T))
Cpg = A+B · (
C
T
sinh C
T
)2 +D · (
E
T
cosh E
T
)2 (2.14)
Ecuacio´n evaluada por Jaeschke et al. [54] una fuente ma´s reciente puede ser
encontrada en [52].
Segundo Coeficiente virial
Funcio´n NSRDS No.4
B = a+ b/T + c/pow(T, 3) + d/pow(T, 8) + e/pow(T, 9)
B = A+
B
T
+
C
T 3
+
D
T 8
+
E
T 9
(2.15)
Una relacio´n similar usada para la determinacio´n de la densidad en [52].
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Viscosidad dina´mica
Funcio´n NSRDS No.1
mu = exp(a+ b/T + c*log(T) + d*pow(T, e))
µ = e(A+
B
T
+C·log T+D·TE) (2.16)
La viscosidad como una correlacio´n en funcio´n de la temperatura fue propuesta
por Teja et al. [55] como ecuacio´n de referencia para el calculo de viscosidad
de mezclas siendo esta ana´loga en su forma extendida a la ecuacio´n para la
presio´n de vapor de Riedel 2.10 evaluada por Vetere et al. [53] adema´s dicha
ecuacio´n puede ser encontrada en [52].
Viscosidad dina´mica de vapor
Funcio´n NSRDS No.2
mug = a*pow(T, b)/(1.0 + c/T + d/sqr(T))
µg =
A · TB
1 + C/T +D/T 2
(2.17)
Esta ecuacio´n es usada para gases a baja densidad, usualmente pueden ser
correlacionada con la ecuacio´n 2.17 para la cual a bajos rangos de temperatura,
los para´metros C y D pueden ser descartados siendo el logaritmo natural de la
viscosidad razonablemente lineal con el el logaritmo natural de la temperatura
[52].
Conductividad te´rmica l´ıquida
Funcio´n termo-f´ısica NSRDS No.0
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K = ((((f*T + e)*T + d)*T + c)*T + b)*T + a
k = A+B · T + C · T 2 +D · T 3 + E · T 4 + F · T 5 (2.18)
La conductividad te´rmica en funcio´n de la temperatura es un polino´mio de
segundo orden exactamente igual a la correlacio´n para la capacidad calor´ıfica,
las cuales predicen resultados con un 0.2% en un amplio intervalo de tempe-
raturas [56].
Conductividad te´rmica de vapor
Funcio´n NSRDS No.2
Kg = a*pow(T, b)/(1.0 + c/T + d/sqr(T))
kg =
A · TB
1 + C/T +D/T 2
(2.19)
Tanto la viscosidad de la fase gaseosa como la conductividad te´rmica de la fase
gaseosa pueden ser correlacionadas con la misma ecuacio´n, debido a que ambas
esta´n en funcio´n del momento dipolo de las mole´culas del biodiesel siendo la
conductividad te´rmica de la fase gaseosa dependiente de la viscosidad de dicha
fase [42].
Tensio´n superficial
Funcio´n NSRDS No.6
sigma = a*pow(1 - Tr, ((e*Tr + d)*Tr + c)*Tr + b)
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σ = A · (1− Tr)(E·Tr3+D·Tr2+C·Tr+B) (2.20)
donde:
Tr =
T
Tc
(2.21)
La correlacio´n de Stefan establece la dependencia de la entalp´ıa de vaporizacio´n
con la tensio´n superficial, debido a esto es posible utilizar la misma funcio´n
termodina´mica que la entalp´ıa de vaporizacio´n para el calculo de la tensio´n
superficial [57].
Difusividad de vapor
Funcio´n termo-f´ısica del American Petroleum Institute (API)
D = 3.6059e− 3*(pow(1.8*T, 1.75))*alpha/(p*beta)
D = 3.6059x10−3 · (1.8 · T 1.75) · α
p · β (2.22)
donde:
α =
√
1
PMsoluto
+
1
PMsolvente
(2.23)
β = (Σ(V 11/3) + Σ(V 21/3))2 (2.24)
Σ(V i) representa la suma de los volu´menes de difusio´n ato´mica del componen-
te j.
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La correlacio´n en funcio´n de la temperatura usada por OpenFOAM para el
ca´lculo de la difusividad de vapor es tomada de [45].
Una pra´ctica muy comu´n es la substitucio´n de los volu´menes de difusio´n ato´mi-
ca por la de un substituto en el caso del co´digo CFD OpenFOAM usan lo
volu´menes del n-heptano, con el fin de facilitar el ca´lculo, pra´ctica que no
sera´ realizada para el desarrollo de esta propiedad en esta tesis, en su defecto
se generaran los volu´menes de difusio´n ato´mica espec´ıficos para el biodiesel
derivado del aceite usado de cocina.
2.5.2 Ecuaciones de gobierno
Una vez determinadas las propiedades del fluido se pueden entender las ecua-
ciones que gobiernan la fase continua y la fase dispersa. Para el caso de un chorro
diesel la fase gaseosa consta de varios componentes (nitro´geno, ox´ıgeno, combustible,
vapor, entre otras). Debido a esto existe la necesidad de agregar te´rminos adicionales
a las ecuaciones de conservacio´n donde se involucren los cambios en la concentracio´n
de especies debido a la difusio´n ma´sica y a las reacciones qu´ımicas.
Fase continua (Gaseosa).
La fase continua es denominada para todas las fases gaseosas presentes en el dominio
del flujo. El conjunto de ecuaciones de gobierno esta´n conformadas por la ecuacio´n
de continuidad, de especie, de cantidad de movimiento y de energ´ıa, mientras que
la fase dispersa contribuir´ıa como fuente de sumidero para cada ecuacio´n de la fase
gaseosa. Las ecuaciones de conservacio´n deben modificarse por la interaccio´n del cho-
rro, puesto que el gas ya no consiste u´nicamente en una sola especie sino en diferentes
especies como el combustible, emisiones entre otras. Las ecuaciones de gobierno de
la fase gaseosa fueron deducidas a partir de los principios usados por Poinsont et al.
[58] y por Piccini et al. [59] en dado caso de haber usado una fuente adicional se
espec´ıfica en donde fue usada.
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La ecuacio´n de continuidad
El primer paso en la derivacio´n de la ecuacio´n de conservacio´n de masa es escribir
un balance de masa para un elemento fluido como se muestra en la Figura: 2.15:
Figura 2.15: Balance de masas
La razo´n de incremento de masa en el elemento fluido esta´ dada por:
∂
∂t
(ρδxδyδz) (2.25)
Seguido es necesario tomar en consideracio´n la razo´n de flujo de masa a trave´s de
la cara del elemento, el cual esta´ dado por el producto de la densidad, el a´rea y los
componentes de la velocidad normales a la cara del elemento. En la Figura: 2.16 se
puede observar el elemento fluido de estudio.
El flujo que esta´ directo dentro del elemento produce un incremento de masa
en el elemento, por lo tanto adquiere un signo positivo, mientras que aquel que se
sale del elemento adquiere un signo negativo.
En la Figura: 2.16 se muestra la razo´n de incremento de masa dentro del elemento es
igualada a la razo´n neta de flujo de masa dentro del elemento a trave´s de las caras.
Todos los te´rminos del balance resultante de masa son arreglados al lado izquierdo
y divididos por el elemento de volumen δxδyδz esto lleva a que el balance de masa
del elemento fluido quede de la siguiente manera:
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Figura 2.16: Flujo de masa de entrada y salida en un elemento fluido
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∂ρ
∂t
+
∂
∂x
(ρu) +
∂
∂y
(ρv) +
∂
∂z
(ρw) =
∂ρ
∂t
+ div(ρu) = 0 (2.26)
La ecuacio´n 2.26 es la ecuacio´n de conservacio´n de masa en estado transitorio
para las tres dimensiones siendo el primer te´rmino del lado izquierdo la razo´n de
cambio de densidad con respecto al tiempo (masa por unidad de volumen), mientras
que el segundo te´rmino describe el flujo neto de salida de masa del elemento a trave´s
de las fronteras mejor conocido como te´rmino convectivo.
Sin embargo en un elemento multi-f´ısico donde se adiciona o pierde masa la ecuacio´n
de continuidad no puede estar igualada a cero, por lo tanto es necesario agregar la
contribucio´n de este aumento o disminucio´n de masa como un te´rmino fuente [61].
En la Figura: 2.17 se muestra el co´digo CFD OpenFOAM la ecuacio´n de continuidad
para un chorro de dos fases el cual se modifica de la siguiente manera:
Figura 2.17: Co´digo empleado en la resolucio´n de la continuidad para la densidad
El siguiente co´digo expuesto en la Figura: 2.17 es la representacio´n de la ecua-
cio´n de continuidad empleada por el co´digo CFD OpenFOAM; visto de forma alge-
braica quedar´ıa representado por la ecuacio´n: 2.27
∂ρ
∂t
+∇ · (ρ · U) = Scon (2.27)
Donde:
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phi = flujo de velocidad.
ddt(rho) = La razo´n del cambio en el incremento de la densidad en el volumen
de control
div(phi) = La razo´n del flujo de masa pasando por la superficie de control
parcels.Srho(rho) = El te´rmino fuente debido a la evaporacio´n del chorro l´ıqui-
do
La ecuacio´n de conservacio´n de especies
Si se tiene una flujo con ma´s de una especie de intere´s, en esta caso el combustible
se evapora mientras avanza por el dominio, se esta´ hablando de una ecuacio´n de
transporte de especies para un componente en esta mezcla binaria.
La ecuacio´n de conservacio´n de especies se expresa de la siguiente forma:
∂ρuiYk
∂t
+
∂
∂xi
[ρ(ui + Vk)Yk] = SYk para k = 1, N (2.28)
donde Vk es la velocidad de difusio´n del i-componente de la especie k y SYk la
velocidad de reaccio´n de las especies. Por definicio´n se tiene:
ΣNk=1YkVk = 0 (2.29)
Las velocidades de difusio´n son obtenidos bajo la aproximacio´n de una mezcla dilui-
da en la cual se considera que la concentracio´n de una especie es mucho ma´s grande
que la otra, como es el caso de un chorro penetrando en una ca´mara con N2 con
una masa superior. Para esto es necesario recurrir a la ley de Fick para difusio´n de
mu´ltiples especies:
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VkYk = −Dk∆Xk (2.30)
La ecuacio´n 2.30 es la primera ley de Fick de la difusio´n expresada para la densidad
de flujo molar de difusio´n. Esta relacio´n establece que la especie k se mueve con
relacio´n a la mezcla en la direccio´n decreciente de la fraccio´n molar de k, ana´logo
a la forma en la que fluye el calor por conduccio´n en direccio´n de la temperatura
decreciente teniendo e´sta las mismas unidades que la viscosidad cinema´tica y la di-
fusio´n te´rmica [60].
Sin embargo la conservacio´n de masa es una tarea complicada cuando se trata de
flujos reactivos por la cantidad de N especies presentes en la ecuacio´n 2.28, siendo
obvio que ΣNk=1Yk = 1, ecuacio´n que tambie´n forma parte de las N ecuaciones con
sus N inco´gnitas (Yk). Si se agregan todas las posibles especies de una combustio´n
a la ecuacio´n 2.28 y si se emplea la identidad 2.29 la ecuacio´n de conservacio´n de
masa se ordena de la siguiente forma:
∂ρ
∂t
+
∂ρui
∂xi
= − ∂
∂xi
(ρΣNk=1YkVk,i) + SYk = 0 (2.31)
La ecuacio´n 2.31 muestra que hay u´nicamente N ecuaciones independientes
para cada N ecuaciones de especies. En este caso el te´rmino de velocidad de difusio´n
de la ecuacio´n 2.31 tiene que cambiar para no conservar el balance global de masa
y que no tienda a cero, mediante el cambio de velocidad de difusio´n de especie por
∂
∂t
(ρΣNk=1D
∂Yk
∂xi
).
Sin embargo resolver especies es complicado, por lo tanto para la resolucio´n de
la ecuacio´n de conservacio´n es necesario resolver la de continuidad para una sola
ecuacio´n de especie N−1, mientras que las u´ltimas fracciones ma´sicas de las especies
se obtienen del siguiente modelo:
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YN = 1− ΣN−1k=1 Yk=1 (2.32)
La ecuacio´n 2.32 absorbe todas las inconsistencias posibles introducidas por la
ley de Fick en la ecuacio´n 2.30. Este simplificacio´n solo puede ser usado para flujos
altamente diluidos como ser´ıa el caso de una mı´nima fraccio´n de combustible diluido
en una fraccio´n de YN2 suficientemente grande, siendo este el caso de estudio. Por lo
tanto, la ecuacio´n de conservacio´n de especies queda de la siguiente manera:
∂ρYk
∂t
+
∂
∂xi
(ρuiYk) =
∂
∂xi
(ρD
∂Yk
∂xi
) + SYk (2.33)
Tanto el te´rmino convectivo ( ∂
∂xi
(ρuiYk) ) como el difusivo (
∂
∂xi
(ρD∂Yk
∂xi
) ) de
la ecuacio´n 2.33 esta´n evaluados mediante un promedio de densidades de los cuales
el te´rmino difusivo trata los flujos turbulentos, el cual es ana´logo a la viscosidad
turbulenta. Por lo tanto, la ecuacio´n de conservacio´n de especies empleada por el
co´digo CFD OpenFOAM queda descrita como muestra la Figura: 2.18
Figura 2.18: Co´digo empleado en la resolucio´n de la ecuacio´n de conservacio´n de
especies
El co´digo empleado para la resolucio´n de la ecuacio´n de conservacio´n muestra
un te´rmino difusivo turbulento ana´logo al te´rmino difusivo turbulento empleado por
la ecuacio´n de cantidad de movimiento.
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La ecuacio´n de cantidad de movimiento
La segunda ley Newton establece que la razo´n de cambio de cantidad de movi-
miento de una part´ıcula de fluido es igual a la suma de las fuerzas aplicadas sobre
la part´ıcula. En la Figura: 2.19 se muestra el balance de fuerzas de la segunda ley
de Newton.
Figura 2.19: Balance de fuerzas
Donde la razo´n de incremento de cantidad de movimiento por unidad de volumen
de una part´ıcula de fluido en las tres direcciones esta´ dada por:
ρ
Du
Dt
ρ
Dv
Dt
ρ
Dw
Dt
(2.34)
En una part´ıcula de fluido es posible distinguir dos tipo de fuerzas que ejercen sobre
la part´ıcula:
Fuerzas superficiales
• Fuerzas de presio´n
• Fuerzas viscosas
• Fuerzas gravitacionales
Fuerzas de cuerpo
• Fueras centr´ıfugas
• Fuerzas de Coriolis (movimiento de un cuerpo respecto a un sistema de
referencia en rotacio´n)
• Fuerzas electromagne´ticas
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Las fuerzas superficiales son contribuciones a la ecuacio´n de cantidad de movimiento,
mientras que las fuerzas de cuerpo se usan como te´rminos fuente.
El esfuerzo de un elemento de fluido se define en funcio´n de la presio´n y de las
nueve componentes del esfuerzo viscoso. La magnitud de una fuerza resultante de
un esfuerzo viscoso es el producto del esfuerzo y el a´rea. La fuerza total por unidad
de volumen en el fluido debido al esfuerzo viscoso sobre el elemento de fluido de la
Figura:2.20 dividido por el volumen δxδyδz.
Figura 2.20: Componentes de esfuerzo en la direccio´n x
Adema´s si se define el te´rmino fuente SMx se tiene la ecuacio´n para la cantidad de
movimiento en la componente x. Configurando la razo´n de cambio de la cantidad de
movimiento en x para una part´ıcula de fluido se tiene:
ρ
Du
Dt
=
∂(−P + τxx)
∂x
+
∂τyx
∂y
+
∂τzx
∂z
+ SMx (2.35)
donde el signo asociado con la presio´n es opuesto al asociado con el esfuerzo
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normal viscoso, puesto que la convencio´n de signos habitualmente genera un tensor
de esfuerzos positivos al esfuerzo normal a la presio´n.
La ecuacio´n 2.35 contiene demasiadas inco´gnitas relacionadas con el esfuerzo viscoso,
por lo tanto una forma usual de tratar las ecuaciones de conservacio´n para el flujo
de fluido es el de introducir modelos para el esfuerzo viscoso.
En muchos fluidos el esfuerzo viscoso puede ser expresado como una funcio´n de la
razo´n de la deformacio´n local o la velocidad de deformacio´n.
Si un flujo es Newtoniano el esfuerzo viscoso es proporcional a la razo´n de deforma-
cio´n. Por lo tanto empleando la ley de la viscosidad de Newton para flujos compre-
sibles tenemos:
τii = 2µ
∂ui
∂xi
+ λdiv u, (2.36a)
τij = τji = µ(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)− δij 2
3
µ
∂ui
∂xi
(2.36b)
por lo tanto, es posible tratar la ecuacio´n 2.35 en te´rmino de la velocidad de
deformacio´n con la ecuacio´n 2.36 lo que da como resultado las llamadas ecuaciones
de Navier-Stokes.
A continuacio´n se presenta la ecuacio´n bidimensional para el flujo de un fluido:
ρ
Du
Dt
= −∂P
∂x
+
∂
∂x
[2µ
∂ux
∂x
+ λdiv u] +
∂
∂y
[µ(
∂ux
∂y
+
∂uy
∂x
)]
+
∂
∂z
[µ(
∂ux
∂z
+
∂uz
∂x
)] + SMx
(2.37)
Sin embargo esta forma es poco empleada por lo tanto la ecuacio´n de Navier-
Stokes puede ser escrita en su forma ma´s usual empleada para el me´todo de volumen
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finito:
ρ
Du
Dt
= −∂P
∂x
+ div(µgrad u) + SMx
= −∂p
∂x
+ µ(∇2 u) + SMx
(2.38)
De la misma manera la ecuacio´n de cantidad de movimiento tiene su variante
en co´digo de CFD OpenFOAM en el cual se incluyen los te´rminos de flotacio´n,
esfuerzo viscoso y el te´rmino fuente debido a la interaccio´n del chorro. En la Figura:
2.21 se muestra el co´digo empleado para resolucio´n de la ecuacio´n de la cantidad de
movimiento.:
Figura 2.21: Co´digo empleado en la resolucio´n de la conservacio´n de la cantidad de
movimiento
Donde:
ddt(rho, U) = Razo´n de incremento de cantidad de movimiento por unidad de
volumen en el volumen de control
div(phi, U) = La razo´n del flujo de masa pasando por la superficie de control
turbulence-divDevRhoReff(U) = Estre´s viscoso que esta´ en un tensor ins-
tanta´neo de esfuerzo
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rho.dimensionedInternalField()*g = Fuerza espec´ıfica del cuerpo o te´rmino de
flotacio´n
parcel.SU(U) = La razo´n de ganancia/pe´rdida de cantidad de movimiento por
unidad de volumen, debido al chorro.
Esta terminolog´ıa usada por el co´digo CFD OpenFOAM tienda a presentar confu-
sio´n, por esta´ razo´n se tiene que empezar con la ecuacio´n general del balance de
cantidad de movimiento a partir de la cual se explicaran los te´rminos empleados por
el co´digo CFD OpenFOAM.
∂
∂t
(ρui) +
∂
∂xi
(ρuiuj) =
∂
∂xi
P +
∂
∂xi
τij + ρg + Smom (2.39)
Todos los te´rminos no tienen mayor complicacio´n ma´s que el relacionado con el
estre´s viscoso turbulento turbulence=divDevRhoReff(U) el cual regresa dos funciones
diferentes:
-fvm::laplacian(nuEff(),U)
Esta expresio´n se puede representar de la siguiente manera:
− ∂
∂xj
(νeff
∂ui
∂xj
) (2.40)
-fvc::div(nuEff()*dev(fvc::grad(U)().T()))
Esta expresio´n es la divergencia de la viscosidad efectiva de un tensor trans-
puesto representada de la siguiente manera:
− ∂
∂xj
[νeff(
∂uj
∂xi
− 1
3
∂uk
∂xk
δij)] (2.41)
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Lo cual se simplifica usando el tensor unidad:
− ∂
∂xj
(νeff
∂uj
∂xi
) (2.42)
Ya sumando ambos te´rminos se tiene:
− ∂
∂xj
[νeff(
∂ui
∂xi
+
∂uj
∂xi
)] = ∇ · τ (2.43)
Este te´rmino no es ma´s que el tensor de esfuerzos viscosos y turbulentos expresado
para tomar todas las variables.
Cuando el fluido circula en la direccio´n x perpendicular a la direccio´n y, de forma
que ux es una funcio´n exclusiva de y se obtiene la ecuacio´n 2.43.
Por ultimo si se substituye la ecuacio´n 2.43 en la ecuacio´n 2.39 se obtiene:
∂
∂t
(ρui) +
∂
∂xi
(ρuiuj) +
∂
∂xj
[µeff(
∂ui
∂xi
+
∂uj
∂xi
)] =
∂
∂xi
P + ρg + Smom (2.44)
La ecuacio´n: 2.44 es empleada para el ca´lculo de la cantidad de movimiento usa-
da por OpenFOAM, la cual puede ser encontrada en una forma ma´s expl´ıcita en [62].
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La ecuacio´n de energ´ıa
La ecuacio´n de la energ´ıa se deriva a partir de la la primera ley de la termodina´mica,
la cual establece que la razo´n de cambio de energ´ıa de una part´ıcula de fluido es
igual a la razo´n de calor an˜adido a la part´ıcula de fluido adema´s la razo´n de trabajo
realizado por la part´ıcula. En la Figura: 2.22 se muestra el balance de energ´ıa em-
pleado para la resolucio´n de la ecuacio´n de la energ´ıa:
Figura 2.22: Balance de energ´ıa
La razo´n neta de calor transferida a la part´ıcula de fluido debido al flujo de
calor en la direccio´n x se representa en la Figura: 2.23 a trave´s de las caras de
elemento:
En la Figura: 2.23 la razo´n total de calor an˜adido a la part´ıcula de fluido por
unidad de volumen debido al flujo que cruza las fronteras y dividido por una unidad
de volumen δxδyδz esta´ definido por:
− ∂qx
∂x
− ∂qy
∂y
− ∂qz
∂z
= −divq (2.45)
La ecuacio´n 2.45 puede ser relaciona mediante la ley de Fourier para la con-
duccio´n de flujo de calor al gradiente local de temperatura, por lo tanto empleando
la ley de Fourier q = −k ∂T
∂x
se tiene:
q = −kgradT (2.46)
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Figura 2.23: Balance de energ´ıa en un volumen de control
La conservacio´n de le energ´ıa de una part´ıcula de fluido esta definida por la
ecuacio´n de la razo´n de cambio en la energ´ıa de la part´ıcula de fluido (ρDE
Dt
) igualado
a la suma del trabajo neto realizado en la part´ıcula de fluido, la razo´n neta de calor
an˜adido al fluido y la razo´n de incremento de energ´ıa debido a las fuentes. Por lo
tanto para un fluido incompresible con una capacidad calor´ıfica espec´ıfica la ecuacio´n
de la energ´ıa queda de la siguiente forma:
ρCp
DT
Dt
= div(k grad T ) + τxx
∂ux
∂x
+ τyx
∂ux
∂y
+ τzx
∂ux
∂z
+ τxy
∂uy
∂x
+ τyy
∂uy
∂y
+ τzy
∂uy
∂z
+ τxz
∂uz
∂z
+ τyz
∂uz
∂y
+ τzz
∂uz
∂z
+ Si
(2.47)
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Adema´s si se emplea el modelo Newtoniano para el esfuerzo viscoso en la ecua-
cio´n de la energ´ıa 2.47 se tiene la forma de Navier-Stokes para la ecuacio´n de la
energ´ıa:
ρCp
DT
Dt
= −∂p
∂x
+ div(kgrad T ) + Φ + Si
= −∂p
∂x
+ k(∇2 T ) + Φ + Si
(2.48)
Se debe de prestarse mucha atencio´n en el co´digo usado para la conservacio´n
de energ´ıa mostrado en la Figura: 2.24, puesto que existen un aproximado de nueve
diferentes formas para el balance segu´n exponen Poinsot et al. [58], por esta razo´n
se dara´ una explicacio´n de los te´rminos usados en el co´digo el cual contiene la con-
servacio´n de energ´ıa total, la fuente debido al chorro y un termino adicional de calor
debido a la combustio´n y radiacio´n los cuales se exponen en la Figura: 2.24.
Donde:
ddt(rho, he) + ddt(rho, K) = velocidad de ganancia de energ´ıa por unidad de
volumen.
Div(phi, he) + div(phi, K) = velocidad de entrada de energ´ıa por unidad de
volumen debido a la conveccio´n.
absolute(phi/fvc::interpolate(rho),U),p = velocidad de trabajo comunicado al
fluido por unidad de volumen debido a las fuerzas de presio´n.
laplacian(turbulence-alphaeff(),he)= velocidad de entrada de energ´ıa turbulen-
ta por unidad de volumen debido a la conduccio´n.
Al igual que el caso de la ecuacio´n de cantidad de movimiento se debe empezar con el
balance general para la conservacio´n de la energ´ıa total para un elemento diferencial:
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Figura 2.24: Co´digo empleado en la resolucio´n de la conservacio´n de la energ´ıa como
la suma de la energ´ıa sensible y cine´tica
∂
∂t
(ρht) +
∂
∂xi
(ρuiht) =
∂p
∂t
− ∂qi
∂xi
+
∂
∂xj
(τijui) +Q+ She (2.49)
La ecuacio´n 2.49 es el balance para la entalp´ıa total, la cual incluye el flujo
de calor y la difusio´n de especies con las diferentes entalp´ıas para cada componente
qi = −k ∂T∂xi + ρΣNk=1hkYkVk, la fuente de calor Q debido a una chispa, flujo de radia-
cio´n, entre otras. Finalmente incluye el te´rmino fuente debido a la transferencia de
calor por parte del chorro.
Si la energ´ıa total se define como la acumulacio´n de energ´ıa cine´tica e interna en el
interior del volumen de control (ht = he+K) siendo K = uiuj/2 y el trabajo total
como la sumatoria del trabajo realizado por cada especie (ωT = Σ
N
k=1∆h
◦
kwk) y si se
substituyen estas expresiones en la ecuacio´n 2.49 adema´s factorizando y teniendo en
cuenta la poca relevancia de los esfuerzos viscosos en la transferencia de calor se tiene:
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∂
∂t
[ρ(he +K)] +
∂
∂xi
[ρui(he +K)]− ∂p
∂t
− ∂
∂xi
[
∂
∂xi
(αhe)] = She + ωT +Q (2.50)
Siendo la ecuacio´n 2.50 la interpretacio´n diferencial del co´digo usado por Open-
FOAM.
Turbulencia para chorros reactivos
Cada vez que se intenta engan˜ar a la madre naturaleza promediando sus detalles,
ella se venga dejando un problema ma´s grande, ma´s inco´gnitas que ecuaciones.
Solamente entendiendo como se comporta la turbulencia se puede esperar estimar
un paquete apropiado de ecuaciones constitutivas y entender las limitantes de e´stas.
Esto es otra consecuencia del hecho de que la turbulencia es una propie-
dad del flujo y no del fluido.
A altos nu´meros de Reynolds la velocidad y otras propiedades var´ıan de forma cao´ti-
ca, a este re´gimen se le conoce como turbulento, en el cual es posible observar estruc-
turas de flujo rotatorias llamadas eddies turbulentos, los cuales son capaces de atraer
part´ıculas de fluido que inicialmente se encontraban separadas y como consecuencia
mejorar el transporte de calor, masa y cantidad de movimiento.
La transicio´n de un flujo laminar a uno turbulento inicia en el punto donde se en-
cuentra una inestabilidad, el cual puede ser identificado como el punto donde el
nu´mero de Reynolds es igual al nu´mero de Reynolds cr´ıtico, el cual dependera´ del
grado de amplitud de las perturbaciones inestables. El flujo de un chorro diesel es
un ejemplo de turbulencia, puesto que despue´s que el chorro emerge de la tobera
el flujo laminar saliente genera vo´rtices, seguido de una deformacio´n de este flujo
laminar generando un u´nico vo´rtice, el cual aguas arriba del flujo, se descompone
en perturbaciones tri-dimensionales haciendo que los vo´rtices se vuelvan altamente
distorsionados e indistintos. En la Figura: 2.25 se muestra el proceso de transicio´n
de un chorro diesel.
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Figura 2.25: Transicio´n de un flujo tipo jet o chorro diesel
Esta turbulencia manifiesta fluctuaciones aleatorias en las mediciones de velo-
cidad como otras propiedades, tales como la temperatura, la densidad, la presio´n,
entre otras.
El chorro diesel se caracteriza por tener una regio´n tipo jet a alta velocidad rodeada
completamente por un fluido estacionario en el cual el flujo dentro de la regio´n jet
es altamente turbulenta, sin embargo en la regio´n alejada del jet se encuentra sin
perturbar y no se ve afectada por la turbulencia. Este comportamiento indica que el
medio ambiente local controla el flujo turbulento.
Las fluctuaciones en la velocidad del chorro no son iguales, lo que implica una estruc-
tura anisotro´pica (propiedades cambiantes en las tres coordenadas) turbulenta, sin
embargo al igualar la distancia de la direccio´n a contra flujo y la mitad del espesor
a contra flujo las propiedades se vuelven isotro´picas (se mantiene constantes en las
tres direcciones).
En resumen la turbulencia es generada por un corte en el flujo promedio. Si el corte
es grande en magnitud las fluctuaciones de la velocidad y su distribucio´n sera´ grande
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y anisotro´pica con un alto nivel de fluctuaciones en el flujo promedio, sin embargo
sin un corte la turbulencia decae y se vuelve isotro´pica en el proceso, un efecto ma´s
de que la turbulencia es un efecto del flujo ma´s que del fluido.
Si se considera el volumen de control de la Figura: 2.26 bidimensional con un flujo
cortante paralelo al eje x con un gradiente medio de velocidad en el direccio´n y.
Figura 2.26: Volumen de control bidimensional con flujo cortante turbulento
Estos movimientos del fluido de recirculacio´n esta´n sujetos a la ecuacio´n de conti-
nuidad, por lo tanto no pueden agregar masa al volumen de control, sin embargo
estos eddies pueden transferir cantidad de movimiento y energ´ıa dentro y fuera del
volumen de control. Estos eddies son capaces de transferir cantidad de movimiento,
puesto que tiene gradientes de velocidad en la direccio´n y, lo que resulta en un trans-
porte de cantidad de movimiento debida al transporte convectivo por los eddies, lo
que causa que las capas de fluido con mayor velocidad se desaceleren y que las capaz
ma´s lentas se aceleren.
En consecuencia a estos movimientos adicionales las capas de fluido experimentaran
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un esfuerzo cortante turbulento adicional conocido como esfuerzos de Reynolds.
A continuacio´n se describen las ecuaciones del modelo empleado para la resolucio´n
de la turbulencia generada por el chorro diesel entrando a una atmo´sfera estacio-
nar´ıa. Las ecuaciones del modelo de turbulencia en este trabajo esta´n referenciadas
a partir de los ana´lisis hechos por Nordin et al.[63], Baumgarten et al. [64], George
et al. [65] y Malalsekra et al. [66] en caso de usar otra referencia se especificara en el
texto. La tarea de un modelo de turbulencia es proveer una relacio´n para un eddy
viscoso turbulento de un campo de flujo a modo de cerrar las ecuaciones promedio
de Navier-Stokes (RANS). En las ecuaciones RANS, todas las inestabilidades del
campo de flujo son promediadas, tratadas como parte de la turbulencia e incluidas
en los esfuerzos turbulentos y flujos.
A continuacio´n se describen las ecuaciones promedio de Navier-Stokes (RANS) junto
con el modelo de turbulencia empleado para la resolucio´n de e´stas, con esta descrip-
cio´n se le da cierre a la interpretacio´n de las ecuaciones de continuidad 2.27, la
ecuacio´n de conservacio´n de especies 2.33, la ecuacio´n de cantidad de movimiento
2.44 y la ecuacio´n de energ´ıa 2.50.
Las ecuaciones de Navier-Stokes pueden ser resueltas de manera directa sin prome-
diar o sin usar modelos de turbulencia, siempre y cuando el espacio de mallado sea
lo suficientemente fino como para resolver pequen˜os eddies en el campo de flujo. A
este me´todo se le conoce como simulacio´n nume´rica directa o DNS por sus siglas en
ingles Direct Numerical Simulation, sin embargo es poco fiable y por lo tanto no es
recomendada para problemas de ingenier´ıa puesto que se emplea para bajos nu´meros
de Reynolds y dominios muy pequen˜os.
Otra estrategia empleada es al simulacio´n de grandes eddies o LES, por su siglas en
ingles Large Eddy Simulation, la cual distingue entre pequen˜os y grandes eddies, sin
embargo se le da mayor importancia a los eddies de mayor taman˜o, puesto que son
los de mayor energ´ıa haciendo que este me´todo no se aplique al presente estudio.
El modelo ma´s comu´n en aplicaciones de ingenier´ıa es el conocido como el de las ecua-
ciones promedio de Navier-Stokes o RANS, por sus siglas en ingles Reynolds-averaged
Navier–Stokes combinado con un modelo de turbulencia apropiado. Este´ modelo
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emplea los valores instanta´neos de las cantidades del flujo turbulento, las cuales las
divide en un componente promedio y uno fluctuante, mejor conocido como descom-
posicio´n de Reynolds:
ui = ui + u
′
i, ρ = ρ+ ρ
′
i, Ti = Ti + T
′
i (2.51)
donde la barra superior denota el promedio del tiempo dado por
ui =
1
∆t
∫ t+∆t
t
ui(x, t)dt (2.52)
y el super´ındice (’) denota la fluctuacio´n superimpuesta como se muestra en la
Figura: 2.27.
Figura 2.27: Flujo turbulento inestable
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En la ecuacio´n 2.52 el intervalo de tiempo ∆t debe de ser muy grande en com-
paracio´n al periodo de fluctuacio´n relevante, pero lo suficientemente pequen˜o como
para trazar la dependencia del tiempo de un flujo inestable.
Empleando la descomposicio´n de Reynolds 2.51 en las ecuaciones de conservacio´n
permite que el flujo turbulento sea descrito por las ecuaciones de conservacio´n en
te´rminos de cantidades de tiempo promedio. El efecto de la turbulencia en las ecua-
ciones de gobierno se muestra en la adicio´n de te´rminos en las ecuaciones de cantidad
de movimiento y energ´ıa mediante los esfuerzos de Reynolds y mediante el flujo de
calor turbulento, los cuales tendra´n que ser descritos por un modelo de turbulencia
a modo de cerrar el sistema de ecuaciones. La ecuacio´n 2.53a muestra la ecuacio´n
de cantidad de movimiento para un flujo laminar mientras que la ecuacio´n 2.53b
muestra la adicio´n de los esfuerzos de Reynolds en la cantidad de movimiento para
un flujo turbulento.
ρ
Du
Dt
= −∂p
∂x
+ µ(∇2 u) + SMx, (2.53a)
ρ
Du
Dt
= −∂p
∂x
+ µ(∇2 u) + ∂
∂x
(ρu
′
u
′
) + SMx (2.53b)
Sin embargo este ana´lisis es posible para flujos turbulentos incompresibles en
los cuales las ecuaciones RANS tienen la misma forma que las ecuaciones de con-
servacio´n, con la adicio´n de los esfuerzos de Reynolds, por lo tanto para un flujo
turbulento compresible las ecuaciones de conservacio´n se obtienen mediante el pro-
cedimiento del tiempo promedio de la masa-peso [64].
Se emplea el promedio de Favre el cual da como resultado ecuaciones de conservacio´n
similares a las originales, las cuales contienen pocos te´rminos adicionales debidos al
efecto de al turbulencia.
El promedio de Favre es usado a menudo en los flujos compresibles y se emplea
cuando se tiene una localizad o que habra´ alta generacio´n de calor en flujos com-
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bustibles lo que causa que la densidad var´ıe como una funcio´n de la posicio´n en los
flujos reactivos suelen ser quemados par ala produccio´n de energ´ıa, tal es el caso de
un chorro diesel. La presencia de la fluctuacio´n en la densidad da lugar a te´rminos
adicionales cuando se usa el promedio de Reynolds, por ejemplo empleando la ecua-
cio´n instanta´nea de la continuidad:
∂ρ
∂t
+
∂(ρui)
∂xi
= 0 (2.54)
Substituyendo u y ρ por los promedios de Reynolds se tiene:
∂ρ
∂t
+
∂(ρui)
∂xi
+
∂(ρ′u
′
i)
∂xi
= 0 (2.55)
En comparacio´n con las ecuaciones promedio de Reynolds con densidad para
un flujo constante:
∂ρ
∂t
+
∂
∂xi
(ρui) = 0 (2.56)
El te´rmino adicional
∂(ρ′u
′
i)
∂xi
en la ecuacio´n 2.55 surge de la correlacio´n entre
las fluctuaciones de la velocidad y la densidad en un flujo reactivo y tienen que ser
modeladas.
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A modo de reducir el nu´mero de te´rminos separados requeridos para el modelado de
flujos reactivos con densidad variable, se emplea la estrategia mencionada del pro-
medio de Favre. Esta te´cnica es empleada principalmente para flujos hiperso´nicos,
sin embargo el promedio de Favre tambie´n puede ser empleado en flujos con una
transferencia de calor significativa o con combustio´n. Wilcox et al. [67] exponen que
el nivel de ρ
′
/ρ para una capa l´ımite a Mach 5 es comparable al nivel encontrado en
una capa de mezclado a Mach 1. Las fluctuaciones de la densidad no son pequen˜as
en comparacio´n con la densidad promedio. Por lo tanto para el modelado de un flujo
con combustio´n, el promedio de Favre es preferible, puesto que ρ
′
/ρ >> 1 clara-
mente para flujos con combustio´n las fluctuaciones en la densidad no son pequen˜as
relativamente en comparacio´n con la densidad promedio del flujo y a las fluctuacio-
nes originadas debido a los efectos combinados y de la expansio´n te´rmica, debida a
la liberacio´n de calor. Por lo tanto, es correcto emplear el promedio peso-masa de
Favre para evitar la ocurrencia de la correlacio´n de la densidad en los te´rminos de
las ecuaciones de gobierno.
Las ecuaciones promedio de Favre se obtiene dividiendo el producto de la densidad
y la velocidad promedio por la densidad promedio:
u˜ =
ρu
ρ
(2.57)
La velocidad instanta´nea u se escribe de la siguiente manera:
u = u˜+ u
′′
=
ρu
ρ
+ u
′′
(2.58)
A diferencia de la descomposicio´n de Reynolds dada por la ecuacio´n 2.51, don-
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de u
′
que representa una fluctuacio´n de velocidad turbulenta, la cantidad u
′′
tambie´n
incluye los efectos de la fluctuacio´n de la densidad, adema´s de contener el valor pro-
medio de las cantidades instanta´neas del flujo denotadas por u˜.
El te´rmino convectivo en la ecuacio´n de continuidad requiere el promedio de Favre
del producto de la densidad con la velocidad (ρui). Multiplicando la ecuacio´n 2.58
por la densidad se obtiene:
ρu = ρ(u˜+ u
′′
) = ρu+ ρu
′′
(2.59)
Y promediando en el tiempo la ecuacio´n 2.59 queda de la siguiente manera:
ρu
ρ
=
ρu˜
ρ
+
ρu′′
ρ
=
ρu˜
ρ
+
ρu′′
ρ
= u˜+
ρu′′
ρ
(2.60)
¿Cua´l es la ventaja del uso del promedio de Favre en vez del promedio de Rey-
nolds?, por ejemplo en el promedio de Reynolds el te´rmino convectivo ρuiuj en la
ecuacio´n de momento con variacio´n en la densidad da lo siguiente:
ρuiuj = (ρ+ ρ
′)(ui + u
′
i)(uj + u
′
j)
= ρuiuj + ρu
′
iu
′
j + uiρ
′u
′
j + ujρ
′u
′
j + ρ
′u
′
iu
′
j
(2.61)
Mientras que empleando el promedio de Favre el mismo te´rmino queda de la
siguiente manera empleando la ecuacio´n 2.59:
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ρuiuj = ρ(u˜i + u
′′
i )(u˜j + u
′′
j )
= ρu˜iu˜j + ρu
′′
i u
′′
j
(2.62)
El uso del promedio de Favre claramente reduce el nu´mero de productos de
cantidades fluctuantes. Por lo tanto empleando las siguientes reglas de promediado
es posible derivar expresiones para las ecuaciones de conservacio´n.
f + g = f + g, ρ′ f˜ = 0,
∂f
∂s
=
∂f
∂s
(2.63)
Por lo tanto empleando el promedio de las cantidades fluctuantes del flujo para
la velocidad ui = u˜i + u
′′
i a excepcio´n de la densidad las cuales u´nicamente esta´n
promediadas en el tiempo y empleando la ecuacio´n 2.58 y por definicio´n ρu′′ = 0 la
ecuacio´n de continuidad queda de la siguiente manera :
∂ρ
∂t
+
∂(ρui)
∂xi
=
∂ρ
∂t
+
∂(ρ(u˜i + u
′′
i ))
∂xi
=
∂ρ
∂t
+
∂(ρu˜i)
∂xi
+
∂(ρu
′′
i )
∂xi
=
∂ρ
∂t
+
∂(ρu˜i)
∂xi
(2.64)
La ecuacio´n 2.64 es la forma original de la ecuacio´n de continuidad.
Las ecuaciones de Navier-Stokes tambie´n son tratadas siguiendo el mismo procedi-
miento. Nuevamente la forma general resultante de las ecuaciones es ide´ntica a la
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forma general, exceptuando por la adicio´n de los te´rminos de esfuerzos turbulentos
en la ecuacio´n de movimiento 2.65 y energ´ıa 2.66:
∂
∂t
(ρu˜i) +
∂
∂xj
(ρu˜iu˜i) = − ∂p
∂xj
+
∂
∂xj
(τij − ρu′′i u′′j ) (2.65)
∂
∂t
(ρh˜) +
∂
∂xj
(ρu˜jh˜) =
∂
∂xj
(qi + ρu
′′
j h˜) + Sh (2.66)
Los componentes el tensor de esfuerzos en la ecuacio´n 2.65 se obtienen median-
te el uso de la descomposicio´n promedio de Favre y los te´rminos de la ecuacio´n 2.36,
sin embargo los te´rminos de las fluctuaciones promedio no desaparecen:
τij = [µ(
∂u˜i
∂xj
+
∂u˜j
∂xi
)− δij 2
3
µ
∂u˜i
∂xi
] + [µ(
∂u
′′
i
∂xj
+
∂u
′′
j
∂xi
)− δij 2
3
µ
∂u
′′
i
∂xi
] (2.67)
Y el flujo de calor en la ecuacio´n 2.66:
qi = −k( ∂T˜
∂xi
+
∂T ′′
∂xi
) (2.68)
Debido a la presencia de los esfuerzos de Reynolds y del flujo de calor turbu-
lento las ecuaciones de conservacio´n no esta´n cerradas, puesto que contienen ma´s
variables que ecuaciones, por lo tanto estas ecuaciones de conservacio´n deben de ser
cerradas mediante un modelo de turbulencia. El modelo tradicional de turbulencia
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sugiere que el efecto de la turbulencia en la ecuacio´n de la cantidad de movimiento
puede ser representada como un incremento en la viscosidad, por lo tanto el esfuerzo
de Reynolds puede ser expresado en una analog´ıa al tensor del esfuerzo viscoso τij,
conduciendo al modelo de viscosidad eddy propuesto por Boussinesq en 1877,
τij,t = −ρu′iu′j = µt(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)− 2
3
ρδijk (2.69)
donde µt es la viscosidad turbulenta del eddy, la cual es una propiedad del flui-
do sino del flujo, δij valor de Kronecker, la cual es una funcio´n variable de mu´ltiple
funciones aplicadas a cierto intervalos del dominio de la funcio´n principal (δij = 1 si
i = j y δij = 0 si i) y k es la energ´ıa cine´tica turbulenta la cual esta definida por:
k =
1
2
u
′
iu
′
j =
1
2
(u
′
1u
′
1 + u
′
2u
′
2 + u
′
3u
′
3) (2.70)
Finalmente el flujo de calor turbulento el cual es modelado de la misma manera:
qi,t = −αt ∂h
∂xi
(2.71)
donde αt =
kt
ρCp
la cual es la difusividad te´rmica turbulenta y kt esta referido a
la conductividad turbulenta de eddy, las cuales al igual que el la ecuacio´n 2.69 son
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propiedades del flujo no del fluido.
El promedio de Favre conlleva a que las ecuaciones de gobierno tengan la misma
forma que las ecuaciones de turbulencia para flujos con densidad constante.
Finalmente dependiendo de las ecuaciones diferenciales parciales sera´ necesario la
introduccio´n de un modelo de turbulencia cla´sica en modelo algebraico y modelo de
una y dos ecuaciones, como en este caso en particular se resuelven dos ecuaciones
es necesario incluir un modelo de dos ecuaciones, para esto se empleara el modelo
k − ǫ, el cual es adecuado para zonas confinadas y de escalas de longitud pequen˜as.
Con la anterior exposicio´n se describe como el co´digo CFD OpenFOAM trata los
te´rminos difusivos para la ecuacio´n de cantidad de movimiento y para la energ´ıa.
A continuacio´n se describe el modelo de turbulencia empleado para cerrar los siste-
mas de ecuaciones.
El modelo k − ǫ
La viscosidad turbulenta tiene las mismas dimensiones que las mole´culas, es decir el
producto de una velocidad y una longitud:
µt = Cµρl∐ (2.72)
donde Cµ es una constante del modelo, l es una longitud caracter´ıstica y ∐ es
una escala de velocidad caracter´ıstica la cual esta definida por la ecuacio´n 2.70. Sin
embargo la decisio´n para la eleccio´n de la longitud caracter´ıstica depende del hecho
de que en el flujo donde ocurre la produccio´n de energ´ıa cine´tica turbulenta. Dicha
longitud es igual a su razo´n de disipacio´n ǫ, por lo tanto la escala de longitud l y la
energ´ıa cine´tica turbulenta pueden ser relacionadas por:
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ǫ ≈ k
3/2
l
(2.73)
En flujos turbulentos, la energ´ıa cine´tica turbulenta u´nicamente es disipada
por pequen˜os eddies, mientras que u´nicamente los eddies ma´s grandes son capaces
de convertir la energ´ıa cine´tica del flujo principal en produccio´n de energ´ıa cine´tica
turbulenta. La energ´ıa cine´tica turbulenta es transferida de eddies de gran escala a
eddies de menor escala, hasta que finalmente es disipada en pequen˜os eddies, una
caracter´ıstica asociada con la longitud caracter´ıstica l, los cuales perdera´n su forma
al mezclarse con el ambiente circundante.
La derivacio´n de las ecuaciones de transporte para le energ´ıa cine´tica turbulenta y
para la disipacio´n son complicadas y var´ıan dependiendo del caso de estudio. Por lo
tanto, u´nicamente se expondra´ la forma cano´nica de la ecuacio´n en base a la estruc-
tura de cualquier otra ecuacio´n de transporte:
Conveccio´n (k) = Difusio´n (k)± Fuente(k) (2.74)
La ecuacio´n de energ´ıa cin´etica turbulenta es derivada a partir del trabajo ex-
puesto por Kays et al. [68]:
∂
∂xj
(ρuj
u
′
iu
′
i
2
) =
∂
∂xj
[−ρu′j
u
′
iu
′
i
2
− u′jp′ + µ
∂
∂xj
(
u
′
iu
′
i
2
)]
+ (−ρu′ju′i)
∂ui
∂xj
− ρǫ+ u′iX ′i
(2.75)
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donde ǫ es un tensor de segundo orden llamado disipacio´n turbulenta el cual
esta definido como:
ǫ = ν
∂u
′
i
∂xj
∂u
′
i
∂xj
(2.76)
En la ecuacio´n 2.75 los dos primeros te´rminos son en realidad transferencia de
energ´ıa representando difusio´n de k por la turbulencia misma y por el trabajo rea-
lizado por el flujo turbulento, mientras que el tercer te´rmino representa una propia
difusio´n viscosa de k finalmente los u´ltimos te´rminos representan una fuente o sumi-
dero de k, este sumidero esta´ definido por el te´rmino ρǫ, te´rmino que representa la
disipacio´n de k, siendo definitivamente positiva pero con signo negativo, mostrando
ser una fuente de energ´ıa te´rmica en el proceso de transferencia de energ´ıa.
Finalmente combinando la ecuacio´n 2.75 con la ecuacio´n de continuidad y reor-
denando se tiene:
ρ
∂k
∂t
+ ρui
∂k
∂xi
≈ ∂
∂xi
(
µt
Ck
∂k
∂xi
) + µt
∂uj
∂xi
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
) (2.77)
De la misma manera es posible derivar una relacio´n para la disipacio´n em-
pleando el balance de energ´ıa cine´tica y multiplicando por la razo´n de disipacio´n
ν∂u
′
j/∂xj y promediando en el tiempo, dando como resultado una expresio´n ana´loga
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pero siendo e´sta la razo´n de disipacio´n:
ρ
∂ǫ
∂t
+ ρui
∂ǫ
∂xi
≈ ∂
∂xi
(
µt
Cǫ
∂ǫ
∂xi
) + C1
ǫ
k
µt
∂uj
∂xi
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)− ρC2 ǫ
2
k
(2.78)
donde Ck, Cǫ, C1 y C2 son constantes del modelo que se especificaran ma´s
adelante.
A continuacio´n se describen las ecuaciones empleadas por el co´digo CFD Open-
FOAM para la resolucio´n del modelo de turbulencia k − ǫ.
La ecuacio´n de la energ´ıa cine´tica turbulenta
A pesar de que existen numerosos me´todos de turbulencia disponibles, el modelo
k − ǫ es el ma´s usado en la literatura y tal vez el ma´s usado en aplicaciones indus-
triales adema´s de tomar en cuenta el flujo promedio y el efecto de la turbulencia en
las propiedades del flujo.
Como se menciona anteriormente la zona alejada del flujo tipo jet no se ve afecta-
da por la turbulencia, sin embargo la modificacio´n turbulenta debido a un chorro
diesel es un proceso complejo y poco estudiado donde el chorro actu´a u´nicamente
como fuente de sumidero en la ecuacio´n de k y como reduccio´n de energ´ıa. Es de
suma importancia entender las contribuciones del chorro a la turbulencia, ya que
relativamente pequen˜as cantidades de part´ıculas dispersas pueden causar un cam-
bio significativo en la estructura de la fase continua. Existen varias razones de este
comportamiento:
La incapacidad de las part´ıculas para seguir el flujo, debido a la inercia.
La resistencia de las part´ıculas a la deformacio´n continua que experimenta el
fluido circundante.
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La diferencia de la velocidad inicial entre las diferentes fases.
Conforme aumenta la fase dispersa dentro del dominio existe una reduccio´n en la
turbulencia, esto debido a que la fase dispersa se mueve mucho ma´s ra´pido que la
fase continua adema´s la razo´n del taman˜o de part´ıcula en comparacio´n con la longi-
tud turbulenta caracter´ıstica es menor; una explicacio´n ma´s detallada es propuesta
por Kralj et al. [69].
El modelo k− ǫ esta´ basado en el hecho de que en el flujo el producto de la energ´ıa
cine´tica turbulenta (k) es igual a su razo´n de disipacio´n (ǫ) y su escala de longi-
tud l. La energ´ıa cine´tica turbulenta puede ser relacionada de la siguiente manera:
ǫ ≈ k3/2
l
.
Como se menciono anteriormente en flujos turbulentos la energ´ıa cine´tica solo es
disipada en pequen˜os eddies mientras que u´nicamente los eddies ma´s grandes son
capaces de convertir la energ´ıa cine´tica del flujo principal en produccio´n de energ´ıa
cine´tica turbulenta la cual es transferida de eddies de mayor magnitud a unos de
menor hasta que finalmente se disipan en pequen˜os eddies.
− ρ〈uiuj〉 = µT [∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
− 2
3
∂uk
∂xk
δij]− 2
3
〈uiui〉 (2.79)
La Viscosidad turbulenta propuesta por Boussinesq como su efecto en la ecuacio´n
de cantidad de movimiento que puede ser representada como un incremento en la
viscosidad [65, 58, 64].
En la Figura: 2.28 se muestra el co´digo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM
para al resolucio´n de la energ´ıa cine´tica turbulenta:
Sin embargo para poder comprender esta interpretacio´n, al igual que la deduccio´n
de la cantidad de movimiento, se tiene que deducir a partir de la ecuacio´n cla´sica
para los esfuerzos de Reynolds dada por la ecuacio´n: 2.80.
[
∂
∂t
〈uiui〉+ Uj ∂
∂xj
〈uiui〉] = ∂
∂xj
{−2
ρ
〈pui〉δij − 〈q2uj〉+ 4ν〈sijui〉}
− 2〈uiuj〉∂Ui
∂xj
− 4ν〈sij ∂ui
∂xj
〉
(2.80)
Cap´ıtulo 2. El biodiesel y el proceso de inyeccio´n 74
Figura 2.28: Co´digo empleado en la resolucio´n de ecuacio´n de la energ´ıa cine´tica
turbulenta
Si se usa la condicio´n de incompresibilidad ∂uj/∂xj = 0 para eliminar el te´rmino
del tensor de presio´n, ademas empleando la ecuacio´n 2.70, siendo que el tensor de
produccio´n de turbulencia puede ser descompuesto en una parte sime´trica, tensor de
esfuerzo, y una anti-sime´trica, tensor rotacional se tiene:
G = νT
∂ui
∂xj
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
) (2.81)
Dividiendo la ecuacio´n 2.80 entre 2 e insertando la ecuacio´n 2.81 y la ecuacio´n
2.70 se puede reescribir de la siguiente forma con la consideracio´n de que no hay
fluctuaciones por la presio´n y no hay fluctuaciones por la turbulencia. Dando como
resultado la interpretacio´n de la ecuacio´n de la energ´ıa turbulenta en el co´digo CFD
de OpenFOAM mostrado en la Figura: 2.28:
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∂k
∂t
+ uj
∂k
∂xj
− ∂
∂xj
[(ν +
νT
σk
∂k
∂xj
)] = νT
∂ui
∂xj
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)− ǫ (2.82)
Donde:
ddt(k) = Es la razo´n de cambio de energ´ıa cine´tica por unidad de masa debida
a la dependencia no estacionaria del promedio del tiempo.
div(phi, k) = Razo´n de cambio de energ´ıa por unidad de masa debido a la
conveccio´n por el flujo promedio a trave´s del campo no homoge´neo.
laplacian DkEff(), k = Transporte de energ´ıa cine´tica en un campo no ho-
moge´neo debido a la turbulencia y al esfuerzo viscoso.
G = Razo´n de produccio´n de energ´ıa cine´tica turbulenta por el flujo promedio.
Sp epsilon/k ,k = Razo´n de disipacio´n de energ´ıa cine´tica por unidad de masa
debido al esfuerzo viscoso.
νeff = viscosidad dependiente del fluido restando la viscosidad turbulenta de-
pendiente del movimiento νt = Cmu
k2
ǫ
.
La diferencia entre la ecuacio´n 2.82 y el co´digo CFD OpenFOAM mostrado en
la Figura: 2.28, es el te´rmino de la νT que no esta dividida por el te´rmino σk,
ya que e´ste es igual a la unidad, puesto que las ecuaciones del modelo k − ǫ
son iguales.
La ecuacio´n de disipacio´n
La ecuacio´n de la energ´ıa cine´tica turbulenta arroja un te´rmino nuevo, la disipacio´n
de energ´ıa cine´tica turbulenta por unidad de masa.
ǫ ≡ 2ν〈sijsij〉 = ν{〈∂ui
∂xj
∂ui
∂xj
〉+ 〈∂ui
∂xj
∂uj
∂xi
〉} (2.83)
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El termino de disipacio´n ǫ siempre tendra´ a ser mayor o igual a cero, puesto que es la
suma del cuadrado de cantidades promediadas, adicionalmente a esto en la ecuacio´n
2.82 le precede un signo negativo lo que deja claro que solo puede actuar para reducir
la energ´ıa cine´tica del flujo. Por lo tanto solo puede causar un cambio negativo en
la razo´n de cambio de energ´ıa cine´tica; he aqu´ı el nombre de disipacio´n.
De manera f´ısica, la energ´ıa se disipa debido al trabajo hecho por las fluctuaciones
de los esfuerzos viscosos como respuesta a la resistencia que tiene el material fluido
a la deformacio´n por las fluctuaciones en las velocidades de deformacio´n.
Se puede escribir de la misma manera que la ecuacio´n: 2.82 de la energ´ıa cine´tica,
debido a que ambas ecuaciones son las mismas. En la Figura: 2.29 se muestra el
co´digo empleado para la resolucio´n de la ecuacio´n de disipacio´n.
Figura 2.29: Co´digo empleado en la resolucio´n de ecuacio´n de disipacio´n de energ´ıa
cine´tica turbulenta (ǫ)
Utilizando la misma estructura para la determinacio´n de la ecuacio´n 2.82 se tiene:
∂ǫ
∂t
+ uj
∂ǫ
∂xj
− ∂
∂xj
[(ν +
νT
σǫ
∂k
∂xj
)] = C1
ǫ
k
νT
∂ui
∂xj
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)
− C2 ǫ
2k
(2.84)
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Siendo este el modelo para el ca´lculo de la disipacio´n de la energ´ıa cine´tica turbu-
lenta como se muestra en la ecuacio´n 2.84.
Las constantes usadas por ambos modelos no son universales y tienen que ajustarse
a un problema espec´ıfico para lo que se necesario experimentacio´n del caso en par-
ticular.
Cmu = 0.09; σk = 1; σǫ = 1.3;C1 = 1.44;C2 = 1.92 (2.85)
Sin embargo las constantes usadas han sido determinadas para una amplia gama de
experimentos por Jones et al. [70] y referenciadas ampliamente en [71, 72].
Fase Dispersa (L´ıquida)
La tarea en simular un chorro consiste en determinar para cada gota el tiempo, po-
sicio´n x→ = (x, y, z), los valores para el radio r, su velocidad u y su temperatura T
en un chorro con millones de gotas.
Para esto se define la funcio´n f(x→, u→, r, T, t)dudrdT la cual representa el nu´mero
probable de gotas por unidad de volumen al tiempo t, en la posicio´n x→, con ve-
locidades en el rango du alrededor de u, mientras el radio esta´ en un intervalo dr
alrededor de r y la temperatura en un intervalo dT alrededor de T.
La funcio´n f es una funcio´n en un espacio de nueve dimensiones, donde la evolucio´n
de f con respecto al tiempo puede ser descrita en su forma diferencial por una ecua-
cio´n de transporte conocida como la ecuacio´n del chorro:
∂f
∂t
+∇x(fu) +∇u(fa) + ∂
∂T
(f
∂T
∂t
) +
∂
∂r
(f
∂r
∂t
) = ffuente (2.86)
donde:
dr/dt es la razo´n de cambio en el taman˜o de la gota debido a la vaporizacio´n.
dT/dt es la razo´n de cambio en la temperatura de la gota debido al calenta-
miento.
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a = du/dt la aceleracio´n de la gota l´ıquida o arrastre de la gota.
Debido a esta cantidad de variables hace que sea extremadamente compleja su reso-
lucio´n es por esa razo´n que se tienen que manejar las variables aleatorias (parcelas)
con una distribucio´n particular de probabilidad en funcio´n del tiempo. A este me´to-
do se le conoce como parcela-estoca´stica o por su nombre en ingles ma´s comu´n
Stochastic-Parcel.
Un chorro consiste en miles de gotas, donde el comportamiento de todo un conjun-
to o nu´mero discreto de todas estas gotas es calculado en detalle y se asume que
el comportamiento y propiedades del resto de las gotas puede ser aproximado por
estas gotas discretas. Es por esto que cada gota representativa obtiene un nu´mero
de futuras gotas con caracter´ısticas ide´nticas, las cuales a su vez se comportan igual
que la gota representativa.
La cantidad de parceles es un valor que puede ser modificado en el co´digo CFD
OpenFOAM, que entre ma´s se tengan mejor la aproximacio´n.
Las ecuaciones del chorro son usadas para obtener los te´rminos fuente de interaccio´n
en las ecuaciones de la fase continua gaseosa las cuales son representadas con los
te´rminos Scon, Smom y She en las ecuaciones 2.27, 2.44 y 2.50.
Estos te´rminos de contribucio´n debido al chorro se obtienen mediante la suma de
razones de cambio de masa, cantidad de movimiento y energ´ıa de todas las gotas en
cada posicio´n x a cada tiempo t.
Scon =
∫
fρ4πr2
∂r
∂t
dudrdTdy (2.87)
Smom = −
∫
fρ[
4
3
π3(
∂u
∂t
− g) + 4πr2∂r
∂t
u]dudrdTdy (2.88)
She =−
∫
fρ{4πr2[I11
2
(u− ν)2]
+
4
3
π3[C1
∂T
∂t
+ (
∂u
∂t
− g)(u− ν − ν ′)]}dudrdTdy
(2.89)
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donde g es la gravedad, ν es la velocidad de la gase gaseosa, I1 representa la energ´ıa
interna, C1 es el calor espec´ıfico y ν
′
es la velocidad del gas debida a la fluctuacio´n
turbulenta la cual es asumida que sigue una distribucio´n con la varianza de 2
3
k17 di-
cho valor es usado en la aproximacio´n de Monte Carlo para la dispersio´n de la gota
debida a la turbulencia, me´todo que se basa en la aproximacio´n de una solucio´n sin
conocer las posibles soluciones mediante el uso de un nu´mero discreto de puntos,
cuyas posiciones se encuentran dentro de un a´rea conocida. El comportamiento de
estos puntos discretos es usado para estimar el comportamiento de todos los puntos.
La Figura: 2.30 muestra una funcio´n F (x), que sus valores en y para cada posicio´n
en x son conocidos y se requiere determinar el a´rea bajo la curva.
Figura 2.30: Idea ba´sica del me´todo de Monte Carlo
Las ecuaciones de movimiento de la gota son integradas dentro de un campo
de velocidad ν + ν
′
hasta que la gota entra a un nuevo eddy viscoso. El tiempo
de interaccio´n gota-eddy esta´ determinado por el tiempo de vida del eddy o por el
tiempo que le toma a la gota pasar a trave´s del eddy [73].
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La ecuacio´n de movimiento de part´ıcula
Una part´ıcula P es definida por su posicio´n desde su centro xp, su dia´metro Dp, su
velocidad Up y su densidad ρp. Donde su masa esta definida por mp =
1
6
ρpπD
3
p. En
el marco Lagrangiano el vector de posicio´n de cada part´ıcula es calculado mediante:
dxp
dt
= Up esta relacio´n simple junto con la segunda ley de Newton para una part´ıcula
discreta gobiernan el movimiento de las gotas.
La deduccio´n de las ecuaciones de part´ıcula puede ser corroborada segu´n el trabajo
de Nordin et al. [63] y Vallier et al. [74] cualquier otra referencia sera´ especificada
en el texto.
mp
dUp
dt
= ΣF (2.90)
En un flujo diluido, la fuerza dominante que actu´a sobre la part´ıcula es la fuerza
de arrastre FD de la fase gaseosa y las fuerzas gravitacionales. Las fuerzas debido a
la rotacio´n de la gota, masa an˜adida, entre otras son despreciadas puesto que para
sistemas donde la razo´n de la densidad de la fase dispersa y continua es del orden 102.
ΣF = FD +mpg (2.91)
Esta fuerza de arrastre puede ser expresada como:
FD = mp
Up− U
τp
(2.92)
donde τpes el tiempo de relajacio´n de la part´ıcula el cual define el tiempo que le
toma a la part´ıcula responder a los cambios en la velocidad del fluido local dado por
la siguiente ecuacio´n:
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τp =
4
3
ρpDp
ρfCD|U − Up| (2.93)
Si se substituyen la relacio´n para la masa de la part´ıcula, la ecuacio´n 2.93 en
la ecuacio´n 2.92 y despreciando la fuerza gravitacional se tiene que para un chorro
diesel la fuerza de arrastre esta´ definida por:
FD = −1
8
πmpD
2
pρfCD|Up− U |(Up− U) (2.94)
donde CD es el coeficiente de arrastre para una esfera a diversos nu´meros de Rey-
nolds, ρf es la densidad del fluido, Dp es el dia´metro de la part´ıcula y la diferencia
Up−U representa la variacio´n entre las velocidades relativas de la part´ıcula y el gas
ambiental.
Re´gimen de Stokes Rep ≤ 0.1
CD =
24
Rep
Re´gimen transitorio Rep0.1 ≤ Rep ≥ 1000
CD =
24
Rep
(1 +
1
6
Re
2/3
p )
Re´gimen Newtoniano Rep ≥ 1000
CD = 0.44
Reynolds
Re =
ρfDp|U−Up|
µf
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Estas expresiones del coeficiente de arrastre son usadas con la suposicio´n de que
los efectos de la razo´n de vaporizacio´n, deformacio´n y una alta fraccio´n l´ıquida son
despreciables o tienen mı´nimo impacto [63].
Puesto que la velocidad del fluido U, es calculada en el marco Euleriano, es necesario
para el calculo de la fuerza de arrastre en el marco Lagrangiano, e´sta tiene que ser
interpolada desde la posicio´n de la part´ıcula hasta los puntos vecinos en la malla
Uap. Finalmente la velocidad de la part´ıcula es calculada usando las ecuaciones 2.90,
2.91 y 2.92. En la Figura: 2.31 se muestra el co´digo empleado para la resolucio´n de
la velocidad de part´ıcula.
Figura 2.31: Co´digo empleado en la resolucio´n de la velocidad de la part´ıcula
El co´digo de CFD OpenFOAM presentado en la Figura: 2.31 representa la siguiente
ecuacio´n para el calculo de la velocidad actualizada para el primer paso de tiempo
Lagrangiano ∆t:
Upt+∆t =
Upt + Uap
∆t
τp
+ g∆t
1 + ∆t
τp
(2.95)
El co´digo de CFD OpenFOAM de la Figura: 2.31 introduce un factor escalar que no
se define con anterioridad, pero en realidad este factor no es ma´s que el inverso del
tiempo de relajacio´n con la substitucio´n del coeficiente de arrastre mostrado en la
ecuacio´n 2.93:
Dc =
1
τp
=
24ν
d
3
4
ρf
Dpρp
(2.96)
Ya con esta velocidad se puede determinar la posicio´n de la part´ıcula y posterior la
penetracio´n de la misma, como se muestra en la Figura: 2.32.
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Figura 2.32: Co´digo empleado en la resolucio´n de la posicio´n de la part´ıcula
El co´digo mostrado en la Figura: 2.32 ser interpretada en su forma algebraica de la
siguiente manera:
xt+∆tp = x
t
p + Up
t∆t (2.97)
Estas son las relaciones usadas para determinar la penetracio´n del chorro en el do-
minio.
2.5.3 Modelado del chorro y la formacio´n de la
mezcla.
Se necesita resumir la subseccio´n anterior para comprender la importancia del
modelado del chorro de modo que se sepa como se calcula la penetracio´n.
Como se menciono se tienen que considerar dos fases, la continua (gaseosa) y la
dispersa (l´ıquida) si se quiere calcular la penetracio´n de un chorro que entra en una
atmo´sfera gaseosa de una ca´mara de combustio´n de un motor.
La fase gaseosa es descrita con las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas en con-
junto con el modelo de turbulencia k− ǫ, esta fase gaseosa se encuentra en el marco
Euleriano para el cual a cada tiempo t se describe el comportamiento de los para´me-
tros ma´s relevantes del flujo como los componentes de velocidad, presio´n, densidad,
temperatura en funcio´n de la posicio´n (x, y, z) para todo el campo tridimensional
del flujo, la formulacio´n Euleriana es para la fase continua (fase que puede tomar
cualquier valor de un rango), en esta fase se emplea un volumen de control fijo, y
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los cambios en el fluido son almacenados conforme pasan a trave´s del volumen de
control y la fase dispersa (fase que solo puede tomar valores particulares y no valores
entre ellos) es calculada usando la descripcio´n Lagrangiana, dicha descripcio´n toma
en consideracio´n los cambios en las propiedades de un elemento fluido son almace-
nados y observados movie´ndose con el elemento fluido.
Las gotas son tratadas como puntos ma´sicos individuales, cuya velocidad es reducida
por las fuerzas de arrastre debidas a la velocidad relativa entre el gas y la gota con
una masa decreciente debido a la evaporacio´n.
El comportamiento de ambas fases se acopla debido a que la cantidad de
movimiento de la gota se reduce mientras que la velocidad del gas incre-
menta, hay un intercambio de energ´ıa y masa, ya que la masa evaporada
de la gota pasa a la fase gaseosa.
El me´todo de calculo toma los efectos de la fase gaseosa en el l´ıquido disperso usando
la informacio´n actual, como la temperatura y la velocidad del gas de cada celda en
la malla de una gota cruzando al tiempo t como una condicio´n de frontera.
Aqu´ı se encuentra la necesidad de submodelos de ruptura del chorro que describan
el intercambio de cantidad de movimiento, energ´ıa y masa de todas las gotas dentro
de una celda al tiempo t.
Proceso de ruptura del chorro (Break-up process)
Existen dos mecanismos principales para simular la ruptura del chorro:
Ruptura primaria (Primary Break-up)
La ruptura primaria provee de las condiciones iniciales para el calculo de la
subsecuente formacio´n de la mezcla en el cilindro puesto que la descripcio´n
Lagrangiana requiere la existencia de gotas, las cuales comienzan a penetrar
en la ca´mara de combustio´n. Este modelo determina las condiciones de inicio
de las gotas como el radio, velocidad y a´ngulo.
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Ruptura secundaria (Secondary Break-up)
La ruptura secundaria es la desintegracio´n de las gotas existentes en gotas
de menor taman˜o debido a las fuerza aerodina´micas que son inducidas por al
velocidad relativa entre la gota y el gas circundante. Estas fuerzas resultan en
un crecimiento inestable de ondas en la superficie de la gota o en la gota misma
que finalmente lleva a su desintegracio´n.
Break-up primario
A partir de este seccio´n se le nombrara al proceso de ruptura como Break-up nombre
ma´s comu´nmente empleado usado en la literatura.
Uno de los me´todos ma´s sencillos, por lo tanto ma´s usado para la simulacio´n del
Break-up primario es, el me´todo de gotas o blobs usado para definir las condiciones
iniciales de las primeras gotas a la salida del orificio de la tobera. Esto me´todo esta
basado en la suposicio´n de que la atomizacio´n y el break-up en la zona ma´s densa
del chorro a la salida de la tobera son procesos indistinguibles, esto es de suma ven-
taja puesto que una simulacio´n detallada puede ser reemplazada por la inyeccio´n de
grandes gotas esfe´ricas con taman˜os uniformes que posteriormente son sometidas a
un break-up secundario ocasionado por las fuerza aerodina´micas.
En la Figura: 2.33 se muestran los dia´metros de estos blobs, los cuales son iguales
al orificio de la tobera. Dicho nu´mero de blobs inyectados esta determinado por el
flujo ma´sico.
Este me´todo exige que se alimente un flujo ma´sico el cual normalmente es desconoci-
do o se requiere experimentacio´n, debido a esto el co´digo CFD OpenFOAM permite
alimentar una masa por inyeccio´n y no un flujo ma´sico como tal, debido a esto la
ecuacio´n de Bernoulli para un flujo sin friccio´n puede ser empleada para determinar
la velocidad de inyeccio´n superior. En la Figura: 2.34 se muestra el co´digo empleado
para la determinacio´n de la velocidad de inyeccio´n.
El co´digo determina la velocidad de tres maneras diferentes en el presente caso se
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Figura 2.33: Me´todo de blob para break-up primario
Figura 2.34: Co´digo empleado para la determinacio´n de la velocidad de inyeccio´n
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usara´ el me´todo pressureDrivenVelocity con el fin de poder suministrar la presio´n de
inyeccio´n Pinj(owner.db().time()), ”Pinj” la cual tiene que ser incrementada al mo-
mento de trabajar con biodiesel [4, 5, 6, 7].
La determinacio´n de la velocidad de inyeccio´n se realiza mediante la siguiente ecua-
cio´n:
Uinj =
√
2∆Pinj
ρl
(2.98)
donde ∆Pinj es la diferencia entre la presio´n de inyeccio´n y la presio´n de la
ca´mara de combustio´n y ρl la densidad del combustible; todo esto para el caso par-
ticular de una tobera mono-orificio.
Break-up secundario
Una vez que las parcelas l´ıquidas son inyectadas esta´n empiezan a deformarse y rom-
perse, este comportamiento esta expresado por el nu´mero adimensional Weber de la
fase gaseosa Weg =
ρgu2reld
σ
el cual representa la razo´n de las fuerzas aerodina´micas y
la tensio´n superficial de la gota. Entre ma´s pequen˜o es el dia´metro de la gota, ma´s
grande sera´ la fuerza de la tensio´n superficial, por lo tanto mayor debera´ de ser su
velocidad cr´ıtica relativa necesaria para generar la ruptura.
Existen una amplia variedad de modelos para simular la ruptura del chorro de los
cuales se seleccionan dependiendo del nu´mero de Weber de la fase gaseosa, estos
modelos tambie´n pueden ser encontrados en la librer´ıa del co´digo CFD OpenFOAM:
TAB Taylor Analogy Brak-up
Me´todo basado en la analog´ıa entre las fuerzas oscilantes de un sistema tipo
masa-resorte-amortiguador con una gota que penetra dentro de una atmo´sfera
gaseosa con una velocidad relativa urel el cual se muestra en la Figura: 2.35.
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Figura 2.35: Modelo de la analog´ıa de Taylor para el Brek-up (TAB)
La fuerza F inicia la oscilacio´n de la masa que corresponde a las fuerza ae-
rodina´micas que deforman la gota. La fuerza Fresorte = k · x es ana´loga a la
tensio´n superficial, la fuerza encargada de mantener la gota esfe´rica y restaurar
la fuerza inicial. La fuerza de amortiguacio´n Famort=d·x corresponde a las fuerza
de friccio´n dentro de la gota representadas por la viscosidad del l´ıquido. En
este modelo es necesaria la condicio´n de break-up vibracional esta condicio´n
ocurre cuando el 12 < Weg < 16.
ETAB Enhanced Taylor Analogy Break-up.
Este modelo usa la deformacio´n de gotas empleadas por el modelo TAB, en es-
te modelo la desintegracio´n del l´ıquido es simulada como una cascada de gotas
en desintegracio´n, adema´s con la consideracio´n de que la produccio´n de gotas
empieza con una serie de desintegraciones hasta que se alcance una condicio´n
estable en la produccio´n de gotas. En este modelo es necesaria la condicio´n de
break-up cao´tico la cual ocurre cuando el 45 < Weg < 100 [75].
KH Kelvin-Helmholtz Break-up.
Modelo basado en el ana´lisis de primer orden de las inestabilidades de Kelvin-
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Helmholtz (transicio´n hacia un flujo turbulento en fluidos de diferentes densi-
dades movie´ndose a varias velocidades) aumentando en la superficie del l´ıquido
con un dia´metro r0 que se adentra en gas incompresible estacionario. El resulta-
do es una ecuacio´n de dispersio´n general que relaciona la razo´n de crecimiento
de estas perturbaciones en la superficie con la amplitud de onda.
Este modelo predice una distribucio´n de taman˜o de part´ıcula que consiste en
un nu´mero pequen˜o de grandes gotas mayor taman˜o que se desintegran en go-
tas de menor taman˜o, cuyos radios disminuyen mediante aumenta el nu´mero de
gotas de menor dia´metro. En este modelo es necesaria la condicio´n de break-up
de descubrimiento (stripping) la cual ocurre cuando el 100 < Weg < 1000 uno
de los mecanismos ma´s comunes en inyeccio´n a altas presiones.
RT Rayleigh-Taylor Break-up.
Basado en la inestabilidad de la interfaz entre dos fluidos de diferentes densidad
en el caso de una aceleracio´n o desaceleracio´n normal a la interfaz, como es
el caso de un l´ıquido viajando directamente en un gas. En este caso la gota
se desacelera debido a las fuerzas de arrastre generando ondas inestables que
aumentan.
Estos modelos han sido empleados y validados en varios co´digos tales como KIVA
(co´digo basado en Fortan para la simulacio´n CFD) y OpenFOAM. Sin embargo a
pesar de lo preciso de estos modelos usualmente no describen todos lo reg´ımenes de
break-up, puesto que aplican para un re´gimen en particular, es por esta razo´n el
uso de modelos combinados, los cuales consisten en al menos dos modelos diferentes
de break-up lo cual garantiza una mejor precisio´n de resultados. Uno de los mode-
los ma´s comunes es el Kelvin-Helmholtz (KH) el cual se usa para inyeccio´n a alta
presio´n, sin embargo una de sus desventajas es mostrar taman˜os de part´ıcula poco
realistas.
Debido a esta debilidad del modelo es necesario combinarlo con otro que permita
simular la desintegracio´n de las gotas en gotas de mayor dia´metro que las predichas
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por el modelo Kelvin-Helmholtz (KH), por esta razo´n usualmente se combina con el
modelo Rayleigh-Taylor (RT) [76, 77, 63, 64].
Modelos h´ıbridos
Estos dos modelos usualmente esta´n combinados con el objetivo de aumentar la pre-
cisio´n en las prediccio´n, ya que en un motor ocurren todos los reg´ımenes de break-up
que existen, por lo tanto es comu´n agregar un me´todo para el calculo del break-up
primario el cual complementa el me´todo KH-RT para el break-up secundario. Es
me´todo es uno de los ma´s comunes para el calculo de la penetracio´n.
A continuacio´n se presentara un ana´lisis del co´digo empleado para el calculo con una
descripcio´n detallada de las ecuaciones usadas.
1. OpenFOAM Kelvin-Helmhotz.
En este me´todo se asume que ambas fases son incompresibles adema´s que debi-
do a la turbulencia generada dentro de la tobera crea en la superficie del chorro
un espectro sinusoidal de ondas superficiales con un desplazamiento η = η0 ·eΩt
causando fluctuaciones en el l´ıquido y el gas. Estas ondas crecen debido por las
fuerza aerodina´micas, debidas a la velocidad relativa entre el gas y el l´ıquido.
La ecuacio´n de dispersio´n relaciona la razo´n de crecimiento de amplitud por
unidad de tiempo de una perturbacio´n con su longitud de onda [64]. La solu-
cio´n de esta ecuacio´n asume que la onda con una razo´n de crecimiento mayor
sera´ desprendida del chorro para formar nuevas gotas. En la Figura: 2.36 se
muestra el esquema de formacio´n de inestabilidad para el esquema KH.
Esta teor´ıa se aplica al modelado del break-up de las gotas liquidas con un
radio r en el que el crecimiento de ondas en la superficie con una razo´n de
aumento Ω y una longitud de onda Λ.
La razo´n de cambio del radio de la gota, rd, se asume que decrece en taman˜o
durante el proceso de break-up y puede ser descrito por:
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Figura 2.36: Figura esquema´tica de la formacio´n de gotas por el proceso de inesta-
bilidad KH
dr
dt
= −rd − rnew
τKH
(2.99)
Esto resulta en un encogimiento de radios donde la razo´n de reduccio´n a
un cierto tiempo t depende de la diferencia entre el valor actual del radio de
la gota rd y al taman˜o de las nuevas gotas, rnew de acuerdo con la ecuacio´n
2.100, la cual es proporcional a la longitud de onda Λ y as´ı como a el tiempo
caracter´ıstico de break-up τKH el cual se muestra en la ecuacio´n 2.101.
rnew = B0Λ (2.100)
donde B0 es una constante de valor fijo igual a 0.61 [78].
τKH = 3.726 · B1 rd
ΛΩ
(2.101)
donde B1 es una constante del modelo que se puede ajustar a valores de
B1 = 1.73 y B1 = 40 [79]. Un valor elevado de B1 lleva a una reduccio´n
del break-up y a un incremento en la penetracio´n, mientras que con
un valor menor resulta en un incremento en la desintegracio´n del
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chorro, un mejor proceso de mezcla y una reduccio´n de penetracio´n
[64]. En la Figura: 2.37 se muestra el co´digo empleado para la resolucio´n del
dia´metro de la gota.
Figura 2.37: Co´digo empleado para la resolucio´n del dia´metro y el tiempo de break-
up KH
Estas relaciones introducen los te´rminos de crecimiento de onda en la super-
ficie Ω y longitud de onda Λ. Ambos para´metros son calculados por el co´digo
expuesto en la Figura: 2.38.
Figura 2.38: Co´digo empleado para la resolucio´n del crecimiento de onda en la su-
perficie Ω y longitud de onda Λ para las inestabilidades KH
El co´digo puede ser interpretado para crecimiento de onda en la superficie Ω
como se muestra en la ecuacio´n 2.102.
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ΩKH =
0.34 + 0.38We1.5g
(1 + Z)(1 + 1.4T 0.6) ·
√
σ
ρlr3
(2.102)
Y para su correspondiente longitud de onda Λ de la ecuacio´n 2.103.
ΛKH = 9.02r0
(1 + 0.45
√Z)(1 + 1.4T 0.7)
(1 + 0.865We1.67g )
0.6
(2.103)
Con sus respectivos nu´meros adimencionales, que se definen de la siguiente
manera:
Ohnesorge. Nu´mero adimensional que relaciona las fuerza viscosas con la
fuerza inercial y las fuerzas de tensio´n.
Z =
√
Wel
Rel
=
µl√
σρlDp
(2.104)
Taylor. Nu´mero adimensional que relaciona las fuerza centrifugas con las
viscosas.
T = Z
√
Weg =
µlu
2
rel
σ
√
ρg
ρl
(2.105)
Weber fase l´ıquida y gaseosa. Nu´mero que relaciona el proceso de desin-
tegracio´n mediante las fuerzas aerodina´micas contra la tensio´n superficial.
We =
ρg,lr0u
2
rel
σ
(2.106)
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Reynolds. Las fuerza inerciales a las fuerzas viscosas.
Re =
ρlr0urel
µl
(2.107)
donde r0 es el radio de la gota antes del break-up, urel la velocidad relativa
entre la gota y el gas circundante.
2. OpenFOAM Rayleigh-Taylor.
Este me´todo trata la inestabilidad de la interfaz entre dos fluidos de diferen-
tes densidades para el caso de una aceleracio´n o desaceleracio´n normal a la
interfaz. La desaceleracio´n de la gota debido a las fuerzas de arrastre tambie´n
puede ser tratada como una aceleracio´n en direccio´n al flujo de aire (direccio´n
hacia atra´s). Estas ondas inestables pueden crecer en la parte trasera de la
gota haciendo que e´sta se desintegre por la inercia de las gotas l´ıquidas y los
ligamentos que dejan la tobera con una alta velocidad como se muestra en la
Figura: 2.39.
Figura 2.39: Figura esquema´tica de la formacio´n de gotas por el proceso de inesta-
bilidad RT
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donde a representa la aceleracio´n de la interfaz relacionada con la velocidad
relativa. Al igual que el modelo KH se introducen los te´rminos de crecimiento
de onda en la superficie Ω y longitud de onda Λ. Ambos para´metros son cal-
culados en el co´digo que se muestra en la Figura: 2.40.
Figura 2.40: Co´digo empleado para la resolucio´n crecimiento de onda en la superficie
Ω y longitud de onda Λ para las inestabilidades RT
El co´digo puede ser interpretado para crecimiento de onda en la superficie Ω
mediante la ecuacio´n 2.108.
ΩRT =
√
2[a(ρl − ρg)]1.5
3
√
3σ(ρl + ρg)
(2.108)
donde a en el co´digo esta interpretado como gt, una relacio´n de la gravedad
ma´s la aceleracio´n de la velocidad relativa entre el tiempo de la cantidad de
movimiento.
Y para su correspondiente longitud de onda Λ se presenta la ecuacio´n 2.109.
ΛRT =
2πCRT√
a(ρl−ρg)
3σ
(2.109)
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donde CRT es la constante ajustable del modelo similar a B1 en el modelo KH.
Mediante el incremento de este valor el break-up se reduce, siempre y cuando
la longitud de onda sea mayor al dia´metro de la gota, y el taman˜o de las nuevas
gotas se incrementan.
En la Figura: 2.41 se muestra la combinacio´n del me´todo h´ıbrido KH-RT donde las
fuerza aerodina´micas desestabilizan a las gotas para dar la forma de ligamentos, es-
tos ligamentos se desaceleran para romperse en largos fragmentos bien representados
por la inestabilidad RT, mientras que la inestabilidad KH con longitud de ondas ma´s
cortas se originan en las orillas de estos ligamentos creando ondas que se rompen en
gotas de micras de dia´metro.
Figura 2.41: Diagrama esquema´tico de un mecanismo de break-up en re´gimen ca-
tastro´fico
Si ademas de este me´todo se utiliza el me´todo blob para la prediccio´n de las gotas
iniciales estos dos modelos pueden describir muy bien el comportamiento ya que el
primer me´todo puede describir el comportamiento a la salida de la tobera mientras
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que el segundo se encarga del resto de la zona del chorro, sin embargo la reduccio´n
del taman˜o de las gotas predichas por el modelo RT es muy ra´pida si se aplica a las
gotas que esta dejando apenas la tobera, ya que este modelo aplica a cierta distancia
de la tobera, u´nicamente el modelo KH aplica en un re´gimen de descubrimiento que
ocurre cerca de la tobera. por lo tanto el ca´lculo debe ser invertido como se muestra
en la Figura: 2.42.
Figura 2.42: Me´todo combinado Blob-KHRT
El modelo KH-RT es uno de los ma´s populares y ma´s usados, ya que genera muy
buenos resultados en comparacio´n de datos experimentales [78, 63, 59, 64].
Colisio´n y coalescencia
La colisio´n de gotas es un efecto muy importante en la regio´n donde hay un chorro
muy denso cerca de la tobera de inyeccio´n, donde el nu´mero de gotas por volumen
es grande y la probabilidad de colisio´n es alta. Esta colisio´n es ocasionada por dife-
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rencias entre las velocidades de inyeccio´n, diferencias entre las desaceleraciones y la
velocidad en la trayectoria de las gotas debido a las fuerzas de arrastre, por el break-
up, turbulencia, entre otros. El resultado de la colisio´n dependera´ en la energ´ıa de
impacto y de la razo´n de los dia´metros de las gotas y a las condiciones ambientales
tales como la viscosidad del gas o la razo´n de densidades entre el gas y el combus-
tible. Esta colisio´n puede resultar en una combinacio´n de las masas mejor conocida
como coalescencia, haciendo que la velocidad en la trayectoria de las gotas cambie
al igual que el taman˜o y el nu´mero de gotas. Nuevamente el proceso de transferencia
de masa, cantidad de movimiento y energ´ıa cambiaran durante la formacio´n de la
mezcla.
La colisio´n se puede dividir en cinco reg´ımenes diferentes que se relacionan con el
nu´mero de Weber y un para´metro de impacto [80, 64].
En este caso en particular se usara el re´gimen de coalescencia, el cual se refiere a la
colisio´n de dos gotas que se combinan y forman una sola gota como se muestra en
la Figura: 2.43. Por un lado, esto puede ocurrir a bajos nu´meros de Weber donde la
energ´ıa de impacto es pequen˜a y hay suficiente tiempo para desplazar la capa de gas
que se encuentra entre ambas gotas. Por el otro lado, la coalescencia tambie´n puede
ocurrir a altos nu´meros de Weber, donde la velocidad normal es muy elevada que
elimina esta capa de aire. La colisio´n depende de la competicio´n entre la energ´ıa de
la superficie que intenta mantener la gota junta, y la energ´ıa cine´tica, que se esfuerza
en separar las gotas nuevamente.
El co´digo OpenFOAM implementa el modelo de colisio´n por trayectoria basado en
el ana´lisis propuesto por Nordin et al. [63, 81] el cual comenta que la colisio´n entre
dos parcelas puede ocurrir si sus trayectorias logran interceptarse y si el punto de
interseccio´n es alcanzado al mismo tiempo que el paso de integracio´n.
En la Figura: 2.44 se muestra el modelo de colisio´n implementado en el co´digo CFD
OpenFOAM el cual toma en cuenta la direccio´n, as´ı como comprueba si puede ocu-
rrir colisio´n en el paso de tiempo actual.
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Figura 2.43: Mecanismo de colisio´n con coalescencia
(a) Posicio´n y trayectoria de las
parcelas
(b) Calculo para la determinacio´n de la posicio´n y la
trayectoria
Figura 2.44: Calculo para el modelo de colisio´n de trayectoria
donde d = pos2 − pos1 es el vector de distancia entre las parcelas, magd =
mag(d) la distancia entre las parcelas, scalarvAlign = URel&(d/(magd+ROOTV SMALL));
el producto punto de la velocidad relativa y la normal y if (vAlign > 0) la colisio´n
u´nicamente si las parcelas viajan una hacia a la otra. Adema´s de tomar en cuenta la
posicio´n y la direccio´n de las parcelas el modelo permite calcular la colisio´n a menos
que la distancia entre las parcelas sea menor que la distancia ma´xima definida por
la velocidad relativa entre las parcelas por el paso del tiempo.
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U1−2∆t > |x2 − x1| − Dmax +Dmin
2
(2.110)
donde U1−2 = (U1 − U2) x2−x1|x2−x1| .
Si se cumplen estos dos requisitos las parcelas tiene oportunidad de una colisio´n. La
desigualdad en la ecuacio´n 2.110 puede ser expresada en te´rminos matema´ticos de la
siguiente manera: si α ∈ [0,∆t] y β ∈ [0,∆t]. En te´rminos de co´digo es interpretado
como se muestra en la Figura: 2.45:
Figura 2.45: Variables para dar de alta α y β
donde scalarmagU1 = mag(U1) la magnitud de velocidad de la parcela uno y
dos, vectorn1 = U1/magU1 la velocidad normalizada de la parcela uno y dos,
scalarn1n2 = n1&n2 el producto punto de las velocidades normalizadas, scalarn1d =
n1&d el producto punto de la velocidad normaliza y el vector de distancia con estas
condiciones se generan α y β como constantes con magnitud para poder ser usadas
en un sistema de ecuaciones.
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p1c = pos1 + αU1dt ,
p2c = pos2 + βU2dt , (2.111)
En la Figura: 2.46 se muestra el sistema que calcula la posible colisio´n en un paso
de tiempo.
Figura 2.46: Posible colisio´n para un paso de tiempo
Finalmente el co´digo calcula la probabilidad de colisio´n mediante el siguiente co´digo
que se muestra en la Figura: 2.47.
Figura 2.47: Ca´lculo de la probabilidad de colisio´n
La Figura: 2.47 puede ser interpretada mediante la siguiente ecuacio´n 2.112:
P = (
1
2
(sumD)
max(1
2
(sumD), closestDist)
)cspacee−ctime|α−β| (2.112)
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donde sumD corresponde a la suma de los dia´metro de la gota uno y dos, closestDist1−2 =
|p2c(β)−p1c(α) la mı´nima distancia entre las dos trayectorias, cspace el decaimiento
de probabilidad espacial en las afueras del cilindro mediante un barrido hecho por
las gotas y ctime el decaimiento de probabilidad temporal.
cspace permite trayectorias cercanas o con una oportunidad de colisio´n. Tanto α
y β contienen informacio´n de cuando ocurre la colisio´n por lo tanto, el te´rmino
e−ctime|α−β| toma en consideracio´n que las parcelas deban de estar en el mismo lugar
al mismo tiempo.
Todos estos modelos estas implementados en el co´digo CFD OpenFOAM y en una
amplia variedad de co´digos. Con este u´ltimo modelo se termina la interpretacio´n de
las ecuaciones de gobierno del feno´meno.
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3.1 Introduccio´n
El presente cap´ıtulo se centrara´ en dar una descripcio´n del contenido y plan-
teamiento de la investigacio´n realizada. A continuacio´n se exponen los apartados
presentes en este cap´ıtulo: En el primer apartado, se dara´ una breve s´ıntesis del
marco teo´rico descrito en el cap´ıtulo 2, en el que se expondra´n los puntos estudiados
sobre la inyeccio´n del chorro de biodiesel adema´s de las carencias y ambigu¨edades
que justifican este estudio. En el segundo, se expondra´ el objetivo general y los ob-
jetivos espec´ıficos que se pretenden alcanzar para cubrir las carencias debido a la
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incertidumbre en la literatura relacionada con la simulacio´n de un chorro de biocom-
bustible. En el tercero, se describira´ la metodolog´ıa que se empleara´ para alcanzar
los objetivos planteados finalmente, se describira´n las aportaciones esperadas en este
trabajo.
3.2 S´ıntesis del marco teo´rico
El biodiesel derivado del aceite usado de cocina es una de las promesas para
el desarrollo energe´tico eficiente, econo´mico y en cierta manera sustentable. Sin em-
bargo, existe la necesidad de analizar las ventajas y desventajas de su uso.
Estas ventajas y desventajas esta´n ligadas con las propiedades de transporte del
biodiesel, las cuales afectan a la penetracio´n del chorro y el proceso de mezcla, un
claro ejemplo de la influencia de las propiedades en el proceso de mezcla es en el
aumento en la presio´n de inyeccio´n para poder suministrar la misma masa dentro de
la ca´mara de combustio´n que si se usara diesel [1, 2].
Uno de los beneficios de estas propiedades es su efectividad en la reduccio´n de emi-
siones de hidrocarburos no quemados, la disminucio´n en la formacio´n de CO2 y la
disminucio´n de la densidad de humos de escape, debido a la combustio´n carente de
holl´ın y material particulado, sin embargo estas ventajas no se encuentran libres de
desventajas, tal es el caso en la formacio´n de emisiones de NOx, debido a las altas
temperaturas que alcanza la combustio´n del biodiesel mayormente influenciada por
las cadenas oxigenadas de metil esteres que conforman el biodiesel adema´s su baja
capacidad calor´ıfica disminuye la potencia del motor lo que se traduce en un incre-
mento en el consumo del combustible [3].
Dichos efectos son influenciados por las propiedades de transporte, las cuales a su
vez son influenciadas por la composicio´n qu´ımica del biodiesel. El biodiesel en s´ı es
una mezcla de una amplia variedad de metil esteres de a´cidos grasos, por sus siglas
en ingles FAME los cuales esta´n presentes en mayor o menor porcentaje en el bio-
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diesel dependiendo de su origen. En el caso particular del biodiesel del aceite usado
de cocina e´ste suele tener una composicio´n ma´s variada de a´cidos grasos saturados
e insaturados, los cuales al momento del calentamiento rompen sus cadenas por la
presencia del doble enlace y se hidroliza ra´pidamente con el agua presente en los
alimentos promoviendo la formacio´n de a´cidos grasos saturados, los cuales afectan
directamente el proceso de transesterificacio´n y las propiedades de transporte del
combustible [4].
Determinar estas propiedades de transporte y termo-f´ısicas de un biodiesel es una
tarea compleja, ya que no se puede estandarizar el biodiesel dado que, como se
menciono anteriormente, dependiendo de la fuente para la produccio´n de biodiesel
sera´ su composicio´n de a´cido grasos los cuales afectara´n el movimiento del fluido
por su estructura molecular, sin embargo, esta estructura permite determinar sus
propiedades en base a correlaciones emp´ıricas de grupos funcionales presentes en
la mole´cula del a´cido graso, permitiendo que esta desventaja se convierta en una
estrategia u´til y ampliamente usada e investigada, sin embargo la implementacio´n
de estas propiedades en co´digos CFD esta poco explorada.
El chorro de biodiesel esta´ influenciado por doce propiedades de transporte y termo-
f´ısicas: la densidad, presio´n de vapor, entalp´ıa de vaporizacio´n, capacidad calor´ıfica
del l´ıquido y el gas, segundo coeficiente virial, la viscosidad l´ıquida y del gas, conduc-
tividad te´rmica del l´ıquido y del gas, la tensio´n superficial y la difusividad de vapor,
siendo la viscosidad del l´ıquido, la densidad, presio´n de vapor y tensio´n superficial;
las propiedades que mayor influencia tienen en la formacio´n del chorro y el proceso
de mezcla, comportamiento representado por los nu´meros adimensionales que carac-
terizan este feno´meno y que a su vez incluyen las propiedades que ma´s influyen en
la formacio´n del chorro. [5].
La formacio´n del chorro influenciado por estas propiedades se puede llevara a cabo
en dos principales etapas: la ruptura primaria, donde grandes gotas equivalente al
dia´metro de los orificios de la tobera chocan entre ellas unie´ndose y mezcla´ndose
y la ruptura secundaria, donde estas gotas de gran taman˜o forman ligamentos que
se rompen por la inestabilidad de la interfase gas l´ıquido generando gotas ma´s pe-
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quen˜as, las cuales posteriormente se evaporan y se mezclan con el gas ambiental.
Esta ruptura del chorro permite que e´ste avance dentro de la ca´mara de combustio´n;
a esta distancia se le conoce como penetracio´n, la cual es un para´metro caracter´ıstico
de mezcla que se define como la distancia entre la seccio´n de salida del orificio de
la tobera y el frente del chorro, la cual aumenta debido a que las gotas inicialmente
intercambian cantidad de movimiento con el gas haciendo que las gotas posteriores
transfieran menos cantidad de movimiento, lo cual aumenta su traslado en la ca´mara
de combustio´n. Para un biodiesel aplica el mismo principio con la diferencia de que
el aumento en sus propiedades de transporte aumenta la dificultad de las fuerzas
aerodina´micas del gas para favorecer la desintegracio´n de la gota haciendo que e´ste
penetre ma´s dentro de la ca´mara de combustio´n [6].
Con el objetivo de poder visualizar este comportamiento es posible emplear dos v´ıas:
de manera experimental o mediante el uso de herramientas de modelado, esta´ u´ltima
se empleara´ en el presente trabajo, dichas herramientas de modelado tratan al chorro
como un flujo multifa´sico disperso originado por la inestabilidad de un l´ıquido a alta
presio´n emergiendo en una atmo´sfera gaseosa. Dicho feno´meno puede ser evaluado
mediante una descripcio´n Euleriana-Lagrangiana donde la fase gaseosa se modela
en el marco Euleriano, el cual esta´ descrito por las ecuaciones de Navier-Stokes em-
pleando un promedio de Favre, junto con un modelo convencional de turbulencia
mientras que la fase dispersa se modela en un marco Lagrangiano, el cual trata a las
gotas como puntos ma´sicos individuales.
Aqu´ı se acoplan ambas fases, ya que la cantidad de movimiento de la gota se reduce
mientras que la velocidad del gas incrementa. Esto junto con un modelo h´ıbrido
de Break-up KH-RT, se mide el cambio de radio de una gota tomando en cuenta
su velocidad y su radio dentro de la ca´mara de combustio´n as´ı como la colisio´n y
coalescencia de las gotas, las cuales afectan su masa y su distancia [7].
Estos ca´lculos ocupan que las propiedades de transporte sean introducidas al co´digo,
sin embargo el uso de modelos simples permite aplicar estas propiedades sin modifi-
caciones excesivas en el co´digo, pero pocos son los autores que reportan la forma de
implementacio´n [8].
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3.3 Objetivos.
Con base en a la s´ıntesis del marco teo´rico, se han identificado a´reas de oportu-
nidad relacionadas con la simulacio´n del chorro de una mezcla de biodiesel y diesel,
adicionalmente tambie´n se han identificado ambigu¨edades en la implementacio´n de
las propiedades de transporte y termo-f´ısicas. Por consiguiente, tomando en cuenta
las a´reas de oportunidad y ambigu¨edades identificadas se han planteado los siguien-
tes objetivos.
3.3.1 Objetivo general.
Profundizar en el comportamiento de un chorro de biocombustible y su in-
fluencia en el proceso de formacio´n de mezcla dentro de la ca´mara de combustio´n al
variar el porcentaje de biodiesel en la mezcla de biodiesel-diesel.
Con el propo´sito de alcanzar el objetivo general previamente descrito, se han plan-
teado los siguientes objetivos espec´ıficos.
3.3.2 Objetivos espec´ıficos.
Estudiar la composicio´n de un biodiesel, derivado del aceite usado de cocina.
Determinar las propiedades de transporte y termo-f´ısicas del biodiesel derivado
del aceite usado de cocina; dicha actividad es posible llevarla a cabo mediante
experimentacio´n; sin embargo, de momento en las instalaciones del Laboratorio
de Investigacio´n e Innovacio´n en Tecnolog´ıa Energe´tica (LIITE) no se cuenta
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con equipo adecuado para la determinacio´n de las propiedades en funcio´n de
la temperatura. Por lo tanto, se recurre al uso de modelos emp´ıricos que em-
plean la estructura molecular de la composicio´n previamente mencionada con
la finalidad de reproducir las propiedades y estudiar su influencia en el proceso
de mezcla.
Obtener los coeficientes para los diversos modelos usados por el co´digo CFD
OpenFOAM para cada a´cido graso y para la mezcla de biodiesel.
Realizar diversas simulaciones de un biodiesel en mezcla con un diesel fo´sil
para estudiar la influencia del biodiesel en la penetracio´n del chorro, el cual es
un para´metro que caracteriza el proceso de mezcla.
Seguidamente se describira´ la metodolog´ıa que se seguira´ en el presente trabajo,
para alcanzar cada uno de los objetivos planteados.
3.4 Metodolog´ıa de la tesis
La metodolog´ıa general que se seguira´ para alcanzar cada uno de los objetivos
que se han planteado, consiste de cinco etapas: (1) Seleccio´n de los combustibles,
(2) Determinacio´n de la composicio´n qu´ımica del biodiesel, (3) Determinacio´n de
las propiedades de transporte y termo-f´ısicas del biodiesel, (4) Planteamiento de las
mezclas biodiesel-diesel y (5) Simulacio´n CFD del chorro mediante el co´digo CFD
OpenFOAM. En la Figura: 3.1 se describen cada una de las estas etapas. A conti-
nuacio´n se proporcionan ma´s detalles de las etapas que conforman la metodolog´ıa.
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Figura 3.1: Metodolog´ıa general
Seleccio´n de combustibles
Existe una amplia variedad de biocombustibles, y uno de los ma´s prometedores
es el biodiesel, especialmente el derivado del aceite usado de cocina por sus virtudes
econo´micas y sustentables. Por esta razo´n el biocombustible objeto de estudio sera´ el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
Determinacio´n de la composicio´n qu´ımica del biodiesel
Para estudiar la influencia de la mezcla biodiesel-diesel en el proceso de mez-
cla, es necesario comprender el papel que juegan las propiedades de transporte del
biodiesel, para ello se requiere analizar la composicio´n del biodiesel.
Para llevar a cabo el ana´lisis de la composicio´n del biodiesel se empleara un cro-
mato´grafo de gases de la marca Bruker, modelo 450-GC, el cual esta´ compuesto,
entre otros componentes por una columna de 30 metros de longitud y 0.32 mil´ıme-
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tros de dia´metro interno.
Determinacio´n de las propiedades del biodiesel
Dependiendo de la composicio´n del biodiesel se tendra´ una determinada efi-
ciencia del proceso de mezcla, para conocer ma´s detalles de este proceso es necesario
determinar las propiedades de transporte del biocombustible. Esta determinacio´n de
las propiedades se realizara´ empleando correlaciones emp´ıricas que tomen en cuenta
la composicio´n del biodiesel, y as´ı de esta manera es posible determinar las propie-
dades.
Los modelos que emplea el co´digo CFD OpenFOAM para las propiedades de trans-
porte son universales y ampliamente utilizados, mismos que pueden usarse para otra
aplicacio´n independiente del modelado de un chorro diesel, empleando u´nicamente
los coeficientes obtenidos para cada a´cido graso.
Planteamiento de las mezclas biodiesel-diesel
Las propiedades de transporte del biodiesel afectan a los siguientes aspectos:
a la eficiencia del proceso de mezcla, al proceso de combustio´n y a la potencia del
motor, entre otros. Estas son las principales razones por lo que comu´nmente el bio-
diesel se emplea como una mezcla binaria con diesel. Con el fin de profundizar en el
efecto de esta mezcla sobre la eficiencia del proceso de mezcla, se plantea caracteri-
zar a trave´s de modelado la penetracio´n de un chorro de biodiesel y otro de diesel,
para´metro que sirve para caracterizar al proceso de mezcla, para ello en primer lu-
gar se realizara´ esta caracterizacio´n para un diesel puro (B0) y un biodiesel puro
(B100), los resultados obtenidos de estas caracterizaciones servira´n como marco de
referencia para analizar las siguientes mezclas binarias: 20% biodiesel- 80% diesel
(B20) y 50% biodiesel- 50% diesel (B50.
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Simulacio´n del chorro
En este cap´ıtulo se recoge toda la informacio´n que se ha generado en los apartados
anteriores, logrando as´ı simular un chorro de biocombustible. Concretamente para
llevarlo a cabo se utilizara´ el co´digo libre de CFD OpenFOAM, el cual permite mo-
dificar y agregar informacio´n para simulara cualquier liquido existente a trave´s de la
creacio´n de librer´ıas espec´ıficas donde se introducen los coeficientes obtenidos para
las propiedades de transporte y termo-f´ısicas.
Adicionalmente, el co´digo CFD OpenFOAM permite controlar y modificar por un
lado, las condiciones termodina´micas del gas en el interior de la ca´mara de combus-
tio´n, es decir, temperatura, presio´n y densidad y, por el otro lado, los para´metros de
inyeccio´n, geometr´ıa del inyector, presio´n de inyeccio´n, tiempo de energizacio´n del
inyector, el dia´metro de la seccio´n de salida del orificio de la tobera, el coeficiente
de descarga y el a´ngulo de apertura del chorro.
La simulacio´n se realiza empleando el me´todo de volu´menes finitos, el cual permite
modificar la geometr´ıa y la calidad de malla.
Una vez realizadas las simulaciones se lleva a cabo un post-procesado de los datos
obtenidos de las simulaciones a trave´s de comandos bash para la extraccio´n de la
informacio´n relacionada con la penetracio´n del chorro, la cual se almacena en un
fichero de trabajo o archivo log.
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4.1 Seleccio´n del combustible
Como se comento´ en el cap´ıtulo 1, el biodiesel derivado del aceite usado de
cocina es uno de los bioenerge´ticos ma´s prometedores por su rentabilidad econo´mica
y su sustentabilidad ambiental. Sin embargo el biodiesel puede ser usado en conjun-
to con otros bioenerge´ticos como bioetanol una pra´ctica empleada para optimizar
el uso del combustible, mejorar las propiedades de transporte relacionadas con la
formacio´n del chorro y disminuir el taman˜o de las gotas para eficientizar el proceso
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de mezcla [1].
A pesar de los efectos positivos provocados por la adicio´n de otro bioenerge´tico el
biodiesel por si solo es viable econo´micamente si es mezclado con diesel fo´sil con el
fin de disminuir los efectos negativos provocados por el aumento en el valor absoluto
de las propiedades de transporte y termo-f´ısicas.
Uno de los factores que determinan el potencial del biodiesel de aceite usado de
cocina es su procedencia, la cual convierte un desecho en una materia prima u´til
para la produccio´n, sin embargo a diferencia de un aceite virgen los aceites de co-
cina por su procedencia y por el tratamiento te´rmico al que son expuestos pueden
tener ma´s componentes que uno virgen. Cabe recordar que los aceites de los cuales
procede el biodiesel son mezclas de trigliceridos que pueden contener varios tipos de
a´cidos grasos saturados e insaturados, adicionalmente a esto el calentamiento al que
es expuesto beneficia el rompimiento de los dobles enlaces en los a´cidos grasos po-
liinsaturados (indica la presencia de ma´s un doble enlace) generando a´cidos grasos
saturados con una amplia gama de nu´mero de carbonos, los cuales pueden variar
desde a´cido but´ırico con 4 carbonos hasta a´cido behe´nico con 22 carbonos [2].
Es por esta razo´n que la seleccio´n del combustible permite predecir su composicio´n y
con esto el comportamiento del fluido y la posterior formacio´n de la nube atomizada
en mezcla con el gas circundante.
A continuacio´n se presenta la metodolog´ıa que se empleara´ para la determinacio´n de
la composicio´n qu´ımica del biodiesel derivado del aceite usado de cocina mediante
cromatograf´ıa de gases.
4.2 Determinacio´n de la composicio´n qu´ımica
Como se comento´ anteriormente la composicio´n del biodiesel es un factor de-
terminante no solo para saber su procedencia sino adema´s sirve para predecir su
comportamiento durante el proceso de la inyeccio´n y la formacio´n de la mezcla. Esta
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determinacio´n de los componentes del biodiesel se puede llevar a cabo mediante la
te´cnica de cromatograf´ıa de gases.
Mohan et al. [3] exponen la composicio´n del biodiesel analizada y obtenida median-
te un cromato´grafo de gases y masas bajo condiciones similares a las usadas para
esta experimentacio´n. La cromatograf´ıa de gases puede ser usada para determinar
propiedades de transporte como el caso de las entalp´ıas de vaporizacio´n [4].
La descripcio´n de la te´cnica, el equipo y la metodolog´ıa empleada puede ser consul-
tada en el trabajo realizado por Harris et al. [5].
4.2.1 Cromatograf´ıa de gases
La te´cnica de la cromatograf´ıa de gases consiste en hacer pasar un analito (gas
o l´ıquido vola´til), el cual es arrastrado por una fase gaseosa conocida como gas por-
tador. Es habitual que la muestra de estudio sea un l´ıquido vola´til conocida como
fase estacionaria, la cual se inyecta a trave´s de un septo en un inyector caliente, en
cuyo interior se evapora. Este vapor es arrastrado por un gas portador (fase mo´vil)
usualmente He,N2 o H2 en el cual los analitos son separados por diferencia en pun-
tos de ebullicio´n, los cuales llegan a un detector que arroja una respuesta que es
medida.
En la Figura: 4.1 se muestra el cromato´grafo de gases Bruker 450-GC, que sera´ uti-
lizado en el presente trabajo. Este esta´ compuesto por tres componentes principales:
(1) el sistema de inyeccio´n, (2) la columna y (3) el detector. Seguidamente se dara´n
ma´s detalles de cada uno de estos componentes.
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Figura 4.1: Cromato´grafo de gases Bruker 450-GC
Descripcio´n del equipo
1. Sistema de inyeccio´n
El sistema de inyeccio´n esta´ compuesto de un diafragma de silicona conocido
como septa en el cual se inyecta la muestra a un volumen de entre 0.1 - 2 µl
a modo de sandwich (ver Figura: 4.2 ), el cual no es ma´s que la insercio´n de
la muestra entre dos capas de aire con el fin de evitar que los componentes
ma´s vola´tiles se evaporen y no logren ser detectados y adema´s poder limpiar
la jeringa de trazas de muestra.
Como me´todo de inyeccio´n se utilizo el me´todo conocido como sin divisio´n o
splitless, el cual es la mejor manera para niveles traza de solutos de alto punto
de ebullicio´n, como son los a´cidos grasos de largas cadenas de carbonos en
disolventes de bajo punto de ebullicio´n como es el caso del tolueno, solvente
usado en este experimento por su bajo punto de ebullicio´n, en comparacio´n con
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(a) Te´cnica de inyeccio´n sandwich
(b) Jeringa de inyeccio´n
Figura 4.2: (a) Te´cnica de inyeccio´n y (b) Jeringa de inyeccio´n usada
los a´cidos grasos aproximado a 106◦C mientras que el a´cido but´ırico (C4H8O2)
de cuatro carbonos tiene un punto de ebullicio´n aproximado a 163◦C.
En la Figura: 4.3 se muestra la septa, a trave´s de la cual se realiza la inyeccio´n
durante un tiempo de 1-2 segundos con esto se asegura que la muestra tenga
tiempo de entrar a la columna.
2. Columna tubular abierta
La mayor´ıa de los ana´lisis de cromatograf´ıa utilizan columnas tubulares abier-
tas, las cuales esta´n fabricadas de s´ılice fundida SiO2 y recubiertas de algu´n
material resistente a altas temperaturas como poliamida. En la Figura: 4.4 se
muestra la columna empleada para este ana´lisis, una columna Bruker BR-S
WAX con una longitud de 30 metros por 0.32 mil´ımetros de dia´metro interno.
Estas columnas en el interior esta´n recubiertas de una pel´ıcula l´ıquida usual-
mente un l´ıquido de las mimas caracter´ısticas qu´ımicas que la muestra ha
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Figura 4.3: Septa de inyeccio´n de muestra de biodiesel
Figura 4.4: Columna tubular abierta Bruker BR-S WAX
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analizar, de modo que se puede disolver la muestra de intere´s, para el caso
de los a´cidos grasos los cuales se les puede considerar no polares puesto que a
pesar de tener una regio´n polar hidro´fila (que interactu´a con el agua), que es
la zona del carbox´ılico, la regio´n no polar hidro´foba (que repele el agua), que
es la zona hidrocarbonada, domina a toda la mole´cula, por lo tanto se le puede
considerar como un componente no polar, en ese caso el recubrimiento interno
de la columna debe de ser un componente de polaridad intermedia o de´bil en
este caso se recubre de e´ter. En la Figura: 4.5 se muestra el mapa de potencial
electrosta´tico, donde la regio´n roja muestra una zona rica en electrones alre-
dedor de la carga negativa parcial (zona carbox´ılica) y una regio´n azul pobre
en electrones alrededor de las cargas positivas parciales.
Figura 4.5: Mapa de potencial electrosta´tico de un a´cido graso y un e´ter
La muestra recorre la columna donde presenta tiempos relativos de retencio´n a
medida que var´ıa la polaridad de la fase estacionar´ıa, la fuerza que determina
esta retencio´n son los enlaces por puente de hidro´geno. Una fase estacionaria
muy polar retendra´ componentes muy polares. En la Figura: 4.6 se muestra
el camino que recorre la muestra y como va siendo detectada segu´n el tiempo
relativo que presenta.
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Figura 4.6: Esquema de tiempo de retencio´n para una muestra dentro de la columna
3. Detector flama ionizada o FID por su siglas en ingles Flame Ionization Detec-
tor
Uno de los me´todos ma´s fiables es comparar tiempos de retencio´n an˜adiendo
una muestra conocida, en este caso heptadecanoato, a la muestra del biodie-
sel. Este compuesto ya se tiene registro en las librer´ıas del cromato´grafo, por
lo tanto se puede identificar comparando su espectro con los guardados en el
ordenador. Para determinar su porcentaje se escogen condiciones de respuesta
lineal, que permiten correlacionar el a´rea del pico con la cantidad del compo-
nente en la muestra.
El detector usado en esta experimentacio´n es de flama ionizada en el cual la
muestra proveniente de la columna se quema con una mezcla de H2 y aire
donde los a´tomos de carbono producen radicales CH, los cuales en contacto
con oxigeno producen iones CHO+, esta produccio´n de iones es proporcional
al nu´mero de a´tomos de carbono que penetran en la llama. En la ecuacio´n 4.1
se muestra la reaccio´n de oxidacio´n que genera los iones CHO+.
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CH +O → CHO+ + e− (4.1)
Los cationes que se producen en la llama conducen corriente ele´ctrica desde
la punta del quemador, que actu´a como a´nodo, a un colector cato´dico. Esta
corriente ele´ctrica es la sen˜al que da al detector, el cual se ilustra en la Figura:
4.7, y que se lee en el ordenador.
Figura 4.7: Detector de flama ionizada FID
E´stos son los elementos que componen el cromato´grafo de gases empleado para la
realizacio´n de este trabajo, seguidamente se describira´ la metodolog´ıa experimental
para determinar la composicio´n del biodiesel derivado aceite usado de cocina.
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Ensayos experimentales
Con el objeto de evaluar l´ıpidos y trigliceridos es necesario utilizar 50 miligramos de
la muestra disuelta en 1 mililitro de solucio´n conocida en esta caso heptadecanoato
[6].
En la Figura: 4.8 se muestran las dos pruebas realizadas con la misma masa de 50
miligramos, con el fin de eliminar el error causado por la medicio´n del peso .
(a) Peso de la muestra de
biodiesel
(b) Doble vial para la re-
duccio´n de errores
Figura 4.8: (a) 50 miligramos de biodiesel y (b) Doble vial
Para eliminar el error producido en el cromato´grafo se realizara´n 7 diferentes medi-
ciones para cada vial, las cuales sera´n promediadas para la obtencio´n del perfil de
a´cidos grasos presentes en el biodiesel.
Cada a´cido graso tiene diferente tiempo de retencio´n segu´n su nu´mero de carbonos,
por lo tanto es necesario evaluar un perfil conocido o estandarizado a modo cualita-
tivo para determinar cuales son los a´cidos grasos presentes. Para llevar a cabo esta
actividad se hizo uso del esta´ndar SUPELCO F.A.M.E mix, C4-C24. En la Tabla:
4.1 se muestran los tiempos de retencio´n obtenidos:
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Compuesto Tiempo de retencio´n [min]
C4 7.83
C6:0 9.57
C8:0 10.21
C10:0 11.35
C11:0 12.48
C12:0 13.42
C13:0 13.54
C14:0 14.58
C14:1 14.96
C15:0 15.56
C15:1 15.93
C16:0 16.56
C16:1 16.8
C17:0 17.53
C17:1 17.82
C18:0 18.62
C18:1n9t 18.88
C18:1n9c 19.39
C18:2n6t 19.74
C18:2n6c 20.14
4.3 Perfil de a´cidos grasos y composicio´n
Una vez determinado el cromatograma del esta´ndar SUPELCO se prosiguio´ a
determinar la composicio´n del biodiesel derivado del aceite usado de cocina as´ı como
su perfil y cromatograma. En la Tabla: 4.2, se muestran los resultados asociados a
la composicio´n del biodiesel de estudio. Las siglas TR descritas en esta tabla repre-
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Compuesto Tiempo de retencio´n [min]
C20:0 20.91
C18:3n6 21.15
C20:1 21.75
C18:3n3 22.11
C21:0 22.42
C20:2 22.59
C22:0 23.27
C20:3n6 23.36
C22:1n9 23.64
C20:3n3 24.27
C23:0 24.61
Tabla 4.1: Tiempos de retencio´n obtenidos para el esta´ndar SUPELCO
sentan el tiempo de retencio´n.
El perfil de a´cidos grasos obtenido tiene la misma tendencia que el perfil de a´cidos
grasos reportado por Issariyakul et al. [2] y por Lapuerta et al. [7] con la diferencia
que caracteriza al biodiesel derivado del aceite usado de cocina del biodiesel de aceite
virgen, la procedencia y el tratamiento te´rmico, factores que favorecen la formacio´n
de a´cidos grasos saturados. En la Figura: 4.9 se muestra el cromatograma del bio-
diesel objeto de estudio, concretamente en este se pueden observar el manera gra´fica
los tiempos de retencio´n.
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Figura 4.9: Cromatograma del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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Nu´mero Compuesto TR esta´ndar TR Biodiesel Perfil Biodiesel [% masa]
1 C6:0 9.57 9.54 1.097
2 C14:0 14.58 14.53 0.2841
3 C16:0 16.56 16.50 14.1294
4 C16:1 16.8 16.75 0.3742
5 C18:0 18.62 18.55 4.1950
6 C18:1n9t 18.88 18.82 37.3361
7 C18:1n9c 19.39 19.36 35.9904
8 C18:2n6c 20.14 20.08 5.3369
9 C20:0 20.91 20.79 0.4462
10 C18:3n6 21.15 21.06 0.6063
11 C22:0 23.27 23.23 0.2034
Tabla 4.2: Tiempos de retencio´n y perfil de a´cidos grasos del biodiesel derivado del
aceite usado de cocina
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4.4 Conclusiones
Los resultados obtenidos son un claro ejemplo de lo importante que es de-
terminar el perfil de a´cidos grasos antes de realizar cualquier ejercicio matema´tico
relacionado con la simulacio´n y con la obtencio´n de las propiedades de transporte y
termo-f´ısicas.
En la Figura: 4.10 se muestra al a´cido ole´ico el cual esta´ presente en el biodiesel
derivado del aceite usado de cocina como un iso´mero, en el cual el doble enlace se
ubica en una posicio´n diferente y se le conoce como a´cido ela´ıdico.
(a) A´cido ole´ico
(b) A´cido elaidico
Figura 4.10: (a) A´cido ole´ico y (b) Trans del a´cido ole´ico, a´cido ela´ıdico
Esta variacio´n del a´cido graso aumenta el nu´mero de a´cido grasos en el biodiesel,
sin embargo el ca´lculo de las propiedades de transporte y termo-f´ısicas dependen de
los grupos funcionales no de la posicio´n de los dobles enlaces, por lo tanto se puede
manejar un porcentaje u´nico para el a´cido ole´ico, como se muestra en la Tabla: 4.3
donde se suman los porcentajes tanto del a´cido ole´ico como del a´cido ela´ıdico.
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Por lo tanto esta sera´ la composicio´n que se empleara para el ca´lculo de las doce
propiedades de transporte empleadas en la simulacio´n del chorro.
No. de componente Componente [% masa]
1 A´. Capro´ico/C6:0 1.0979
2 A´. Mir´ıstico/C14:0 0.2841
3 A´. Palmı´tico/C16:0 14.1294
4 A´. Palmitole´ico/C16:1 0.3742
5 A´. Estea´rico/C18:0 4.1950
6 A´. Ole´ico/C18:1n9c 73.3266
7 A´. Linole´ico/C18:2n6c 5.3369
8 A´. Linole´nico/C18:3n6 0.6063
9 A´. Araqu´ıdico/C20:0 0.4462
10 A´. Behe´nico/C22:0 0.2034
Tabla 4.3: Composicio´n y porcentaje del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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5.1 Propiedades de transporte y termo-f´ısicas
En el cap´ıtulo anterior se hizo uso de la cromatograf´ıa de gases para analizar
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina as´ı de esta manera poder determinar
cuales a´cidos grasos y en que cantidad se encuentran presentes en el biodiesel.
La composicio´n del biodiesel permite determinar los componentes que se encuentran
en mayor proporcio´n en el biodiesel a partir de los cuales se pueden determinar las
propiedades de transporte y termo-f´ısicas.
Como se comento en la seccio´n 2.3.1 la estructura del chorro de combustible y de
la fase vapor esta´ influenciado principalmente por 12 propiedades de transporte y
termo-f´ısicas de las cuales las ma´s significativas para la formacio´n del chorro son la
densidad, la viscosidad, tensio´n superficial y presio´n de vapor, puesto que son to-
das las propiedades relacionas con las fuerzas de deformacio´n de una gota que viaja
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dentro de una ca´mara de combustio´n, la cual a su vez ejerce una presio´n dina´mica
a la gota provocando la desintegracio´n de la gota favoreciendo la evaporacio´n y la
mezcla con el aire en el interior de la ca´mara de combustio´n.
Una pra´ctica muy comu´n es utilizar el componente de mayor porcentaje en la mez-
cla de a´cidos grasos que componen el biodiesel, generando propiedades de transporte
gene´ricas lo cual resultar´ıa en un grado de inexactitud. En la Figura: 5.1 se mues-
tra el grado de insaturacio´n de cada a´cido graso el cual afecta las propiedades del
fluido, puesto que cada mole´cula se acomoda en el flujo dependiendo de su grado de
insaturacio´n.
(a) A´cido estea´rico C18:0
(b) A´cido ole´ico C18:1
Figura 5.1: (a) A´cido saturado y (b) A´cido insaturado
Esta caracter´ıstica propia de los a´cidos grasos que conformar un biodiesel hace
que las propiedades dependan de cada a´cido por esta razo´n tratar el biodiesel como
un componente puro puede llevar a tener errores en la determinacio´n de la penetra-
cio´n y de las propiedades macrosco´picas del chorro de biodiesel. Estas propiedades
deben ser determinadas antes de realizar simulacio´n puesto que de ellas dependen la
formacio´n del chorro, la evaporacio´n, la mezcla con el gas en la ca´mara, la ignicio´n,
combustio´n y formacio´n de especies.
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5.1.1 Propiedades usadas en el co´digo CFD OpenFOAM
La determinacio´n de las propiedades es una actividad indispensable para el
correcto ana´lisis del chorro, sin embargo, actualmente en el Laboratorio de Investi-
gacio´n en Innovacio´n Energe´tica (LIITE) no se cuenta con el equipo adecuado para
la correcta determinacio´n de las propiedades de transporte y termo-f´ısicas en funcio´n
de la temperatura. Por lo tanto para determinar las propiedades del biodiesel se re-
curre al uso de correlaciones emp´ıricas de grupos funcionales, las cuales emplean la
estructura molecular de cada a´cido graso presente en el perfil de a´cidos previamente
obtenido.
A continuacio´n se presentan las propiedades que influencian el desarrollo del chorro,
las correlaciones empleadas para el computo de las propiedades y el ana´lisis para
cada uno tanto para los a´cidos grasos como para el biodiesel y finalmente los coefi-
cientes obtenidos por medio de las regresiones no lineales.
El co´digo CFD OpenFOAM permite el ca´lculo de las 12 propiedades relevantes en
todo el proceso de inyeccio´n de combustible: densidad, presio´n de vapor, entalp´ıa
de vaporizacio´n, capacidad calor´ıfica l´ıquida y del gas, segundo coeficiente virial,
viscosidad l´ıquida y del gas, conductividad te´rmica l´ıquida y del gas, tensio´n super-
ficial y difusividad de vapor. Como se comento´ en la seccio´n 2.5.1 el co´digo CFD
OpenFOAM cuenta con la versatilidad del ca´lculo de propiedades en funcio´n de la
temperatura. El co´digo CFD OpenFOAM cuenta con librer´ıas de propiedades para
componentes puros, sin embargo el uso de componentes puros para la simulacio´n de
un l´ıquido de variada composicio´n llevar´ıa a la inexactitud en los resultados; en dado
caso de poder emplear un componente puro como substituto de biodiesel el co´digo
de CFD OpenFOAM no cuenta con una librer´ıa de a´cidos grasos, por lo que usar un
a´cido graso como substituto de biodiesel no ser´ıa posible [1].
Estos son los principales motivos por los cuales es necesario desarrollar las propieda-
des antes de poder simular un chorro de biocombustible. Sin embargo estos modelos
usados por el co´digo CFD OpenFOAM requieren el uso de coeficientes para los mo-
delos empleados; informacio´n que es limitada para a´cidos grasos, por lo que, para
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un biodiesel de una composicio´n espec´ıfica tendr´ıan que ser determinados.
5.2 Correlaciones de grupos funcionales
Estas propiedades dependen de los grupos moleculares presentes en cada mole´cu-
la caracter´ıstica que conforma el biodiesel, esta estrategia permite el ca´lculo de las
propiedades en funcio´n de estos grupos moleculares. Esta herramienta es mejor co-
nocida como correlaciones de grupos funcionales las cuales puede ser empleadas para
muchas aplicaciones independientes al estudio del chorro de biodiesel [2, 3].
A partir de los resultados obtenidos en la seccio´n 4.3 se emplean las siguientes corre-
laciones de grupos funcionales para determinar las propiedades de transporte para
cada a´cido graso presente en el biodiesel, posteriormente se emplearan las reglas de
mezclado de Kay para determinar las propiedades del biodiesel la cual es una corre-
lacio´n sencilla y presenta un porcentaje de error, respecto a valores experimentales,
menor al 2%; una regla ampliamente usada y validada [3, 4].
A continuacio´n se presentan los me´todos empleados para la determinacio´n de las
propiedades cr´ıticas, de transporte y termo-f´ısicas. Los me´todos de correlaciones
emp´ıricas pueden ser consultados en [3, 5] en dado caso de emplear otra referencia
se especificara´ en el texto.
5.2.1 Propiedades cr´ıticas
Las correlaciones relacionadas con las propiedades de transporte dependen de
las propiedades cr´ıticas de cada a´cido graso, por lo tanto es necesario determinarlas
antes que cualquier propiebardad de transporte.
El primer me´todo empleado de grupos funcionales, es el me´todo de Ambrose et al.
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[6] el cual presenta resultados ma´s acertados en comparacio´n con otros me´todos. El
me´todo de Ambrose permite el ca´lculo de la temperatura cr´ıtica que se determina
mediante la ecuacio´n 5.1, la presio´n cr´ıtica determinada por la ecuacio´n 5.2 final-
mente el volumen cr´ıtico determinado por la ecuacio´n 5.3
Tc = Tb[1 + (1.242 +
∑
∆T )−1] (5.1)
donde Tb representa la temperatura de ebullicio´n y ∆T la contribucio´n de grupo
funcional presente en la mole´cula para la temperatura cr´ıtica presentada en la Tabla:
5.1. Las temperaturas de ebullicio´n son proporcionadas a partir de la informacio´n del
instituto nacional de referencia y tecnolog´ıa, por sus siglas en ingles NIST (National
Institute of Standards and Technology) [7].
Pc = PM(0.339 +
∑
∆P )−2 (5.2)
donde PM representa el peso molecular de cada a´cido y ∆P la contribucio´n del
grupo funcional presente en la mole´cula que se muestran en la Tabla: 5.1.
Vc = 40 + ∆V (5.3)
donde ∆V es la contribucio´n del grupo funcional presente en la mole´cula para el
volumen cr´ıtico expuesto en la Tabla: 5.1.
5.2.2 Factor ace´ntrico
Para determinar las propiedades cr´ıticas de la mezcla es necesario determinar
el factor ace´ntrico de cada componente para posteriormente determinar la propieda-
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 147
Contribucio´n ∆T ∆P ∆V
Carbonos de alquilo 0.138 0.226 55.1
COOH 0.578 0.45 80
HC=CH -0.50 -0.065 -20
Tabla 5.1: Contribucio´n de grupos funcionales para la temperatura, presio´n y volumen
cr´ıtico usados en el me´todo de Ambrose [3]
des de la mezcla. Es posible determinar el factor ace´ntrico empleando la ecuacio´n 5.4
ω =
α
β
(5.4)
donde:
α = −ln(Pci)− 5.92714 + 6.09648Θ−1 + 1.28862ln(Θ)− 0.169347Θ6 (5.5)
y
β = 15.2518− 15.6875Θ−1 − 13.4721ln(Θ) + 0.43577Θ6 (5.6)
donde Θ representa la temperatura de ebullicio´n reducida Θ = Tbi
Tci
5.2.3 Propiedades de mezcla
Ya determinadas las propiedades individuales de cada componente es necesario
determinar las propiedades de la mezcla utilizando las reglas de mezclado de Kay,
la cual es una regla de mezclado simple en la cual las diferencias entre otras reglas
de mezclado de mayor complejidad no superen el 2% [3]. Empleando las reglas de
mezclado es posible determinar el factor ace´ntrico de la mezcla usando la ecuacio´n
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5.7, la temperatura cr´ıtica de la mezcla usando la ecuacio´n 5.8, el volumen cr´ıtico
de la mezcla usando la ecuacio´n 5.9 y finalmente haciendo uso de la ecuacio´n 5.10
para determinar la fraccio´n molar en lugar de la fraccio´n ma´sica si es el caso.
ωm =
∑
yiωi (5.7)
Tcm =
∑
yiTci (5.8)
Vcm =
∑∑
yjyiVcji (5.9)
yi =
xi
PMi∑
xi
PMi
(5.10)
donde ωm representa el factor ace´ntrico de la mezcla, Tcm es la temperatura cr´ıtica
de la mezcla, Vcm es el volumen cr´ıtico de la mezcla, yi es la fraccio´n molar y xi
es la fraccio´n masa anteriormente determinada mediante la cromatograf´ıa de gases
expuesta en la Tabla: 4.3, finalmente los sub´ındices i representan la propiedad indi-
vidual de cada componente.
Sin embargo la presio´n cr´ıtica de la mezcla, Pcm, presenta inexactitud usando la regla
de mezclado de Kay, puesto que la presio´n cr´ıtica de un sistema va de un ma´ximo
a un mı´nimo en funcio´n de la composicio´n. Para determinar la presio´n cr´ıtica de la
mezcla se hace uso de la regla de mezclado de Lee-Kesler empleando la ecuacio´n 5.11.
Pcm =
(0.2905− 0.085ωm)RTcm
Vcm
(5.11)
donde ωm, Tcm y Vcm son las propiedades de la mezcla calculadas mediante las ecua-
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ciones 5.7, 5.8, 5.9 respectivamente y R representa la constante universal de los gases.
5.2.4 Densidad
Para determinar la densidad existen varios me´todos uno de los ma´s empleados
es el me´todo de Rackett et al. [3] el cual emplea la ecuacio´n 5.12:
ρ =
ρref
ZθRA
(5.12)
donde:
ZθRA = 0.29056− 0.08775ωm (5.13)
donde θ esta dada por la ecuacio´n 5.14
θ = (1− T
Tcm
)2/7 − (1− Tref
Tcm
)2/7 (5.14)
donde ZθRA representa un factor u´nico para cada componente, independiente
del factor de compresibilidad, el cual fue determinado para cada componente en
el trabajo expuesto por Sales-Cruz et al. [8] o mediante la ecuacio´n 5.13, ρref que
muestra una densidad a una temperatura de referencia, la cual es funcio´n de la
composicio´n de a´cidos grasos espec´ıfica por esta razo´n debe de ser determinada de
manera experimental como se muestra en el trabajo realizado por Tat et al. [9]. Sin
embargo esta relacio´n necesita el uso de una densidad de referencia la cual en dado
caso de no contar con un valor estimado de densidad de referencia es necesario es-
timarla. Para poder determinar la densidad de referencia empleada en la ecuacio´n
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5.12 se hace uso de la correlacio´n 5.15, ecuacio´n propuesta por Ramı´rez-Verduzco
[10]:
ρ = 1.069 +
3.575
PM
+ 0.0113N − 7.41x10−4T (5.15)
donde PM es la masa molar de cada a´cido graso, N el nu´mero de dobles enlaces
presentes en la mole´cula y T la temperatura. Esta relacio´n presenta resultados muy
favorables antes de la temperatura de ebullicio´n adema´s de ser una relacio´n sencilla
que contiene toda la informacio´n pertinente de un a´cido graso segu´n comenta Phan-
kosol et al. [11].
Sin embargo despue´s del punto de ebullicio´n de los a´cidos grasos, la ecuacio´n 5.15
predice valores de densidad con un error aproximado al 5%, por lo tanto, se utili-
za la relacio´n de Ramı´rez-Verduzco 5.15 para determinar la densidad de referencia
empleada en la ecuacio´n 5.12. Con este acoplamiento de ecuaciones se construye la
propiedad en funcio´n de la temperatura con un mı´nimo de error.
5.2.5 Presio´n de vapor
La presio´n de vapor es una de las propiedades ba´sicas de los fluidos y con un alto
nivel de contribucio´n en el proceso de mezcla, puesto que representa la coexistencia
entre la fase l´ıquida y el vapor en funcio´n de la temperatura.
La ecuacio´n 5.16 es la ecuacio´n de los estados correspondientes propuesta por Riedel
y citada por Vetere et al. [12], la cual es una ecuacio´n empleada para el ca´lculo de
presio´n de vapor siendo esta una forma sencilla y acertada en comparacio´n con otros
me´todos de ca´lculo o estimacio´n [13, 14].
ln(Pvap) = A+
B
Tr
+ Cln(Tr) +DT
6
r (5.16)
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 151
donde Pvap es la presio´n de vapor reducida A, B, C y D son las constantes de la
forma emp´ırica las cuales esta´n ligadas al factor αc dependiente de la temperatura
de ebullicio´n de cada a´cido graso y T 6r es la temperatura reducida a la sexta potencia
la cual permite la descripcio´n del punto de inflexio´n en la curva de presio´n de vapor
en la regio´n de ma´s alta presio´n. Las constantes A, B, C y D se pueden calcular
mediante las ecuaciones 5.17 a la 5.21:
A = −35Q (5.17)
B = −36Q (5.18)
C = 42Q+ αc (5.19)
D = −Q (5.20)
Q = K(3.185 + αc) (5.21)
El te´rmino αc es una derivacio´n de una relacio´n universal va´lida para todos los com-
puestos, la relacio´n de Clausius-Clapeyron escrita en su forma reducida como:
α(Tr) =
dln(Pvap)
dln(Tr)
=
∆Hvap
RT∆Z
(5.22)
El ana´lisis hecho por Riedel se lleva acabo en la zona de presio´n de vapor cerca al
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punto cr´ıtico de donde se obtienen las condiciones de frontera para la resolucio´n de
la ecuacio´n 5.22:
dα
dTr
|Tr=1 (5.23)
Del cual se impone el para´metro de Riedel αc mismo que depende de un sistema de
ecuaciones basados en la presio´n reducida de cada componente, sin embargo Vetere
et al. [12] propone una modificacio´n a la ecuacio´n de Riedel con el fin de ajustar el
modelo a todo tipo de compuestos:
αc =
3.758Kψ + ln( Pc
1.01325
)
Kψ − ln(Tbr) (5.24)
donde:
ψ = −35 36
Tbr
+ 42ln(Tbr) + T
6
br (5.25)
donde Pc es la presio´n cr´ıtica en bar, Tbr es la temperatura de ebullicio´n reducida y
K es el valor de contribucio´n para los componentes orga´nicos, cuyo valor es igual a
0.0838.
La presio´n de vapor de la mezcla depende de los componentes individuales presentes
en el biodiesel, la cual puede ser calculada usando la Ley de Raoult mediante [15],
esta ley permite estimar la presio´n de vapor de una mezcla mediante la ecuacio´n 5.26:
Pvapmix =
∑
Pvapixi (5.26)
donde Pvapmix y Pvapi es la presio´n de vapor del biodiesel y de cada componente
individual, respectivamente y xi es la fraccio´n molar de cada a´cido graso dada por
la ecuacio´n 5.10.
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5.2.6 Entalp´ıa de vaporizacio´n
La entalp´ıa de vaporizacio´n puede ser determinada a partir de la relacio´n de
Clausius-Clapeyron dada por la ecuacio´n 5.22, donde ∆Hv es la entalp´ıa de vapori-
zacio´n, R es la constante universal, T es la temperatura y ∆Z es el te´rmino asociado
al cambio molar de volumen entre la fase gaseosa y l´ıquida, sin embargo el uso de
esta relacio´n requiere el uso de informacio´n espec´ıficamente del cambio de volumen
de la fase gaseosa y l´ıquida, informacio´n que no es comu´n encontrar puesto que es
una mezcla de a´cidos grasos. Con el objeto de poder determinar la entalp´ıa de va-
porizacio´n se han propuesto una serie de modelos teo´ricos y emp´ıricos [16, 17], los
cuales se basan en para´metros moleculares. Sin embargo estos modelos no toman en
cuenta la posicio´n de los dobles enlaces como es el caso de los iso´meros complejos.
Por esta razo´n se recomienda utilizar me´todos que relacionan la entalp´ıa de vapo-
rizacio´n y la temperatura con la curva de equilibrio vapor saturado-l´ıquido como el
me´todo propuesto por Fish et al. [18]:
∆Hv = ∆Hvb
Tr
Tbr
S∗ (5.27)
donde:
S∗ =
X +Xq
1 +Xp
(5.28)
donde X esta dada por la ecuacio´n 5.29
X =
Tbr
Tr
1− Tr
1− Tbr (5.29)
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donde Tbr es la temperatura reducida de ebullicio´n, Tr es la temperatura redu-
cida y q y p en la ecuacio´n 5.28 son los para´metros relacionados con la contribucio´n
del compuesto orga´nico, cuyos valores son 0.35298 y 0.13856, respectivamente.
5.2.7 Capacidad calor´ıfica del l´ıquido
Existen varios me´todos para la determinacio´n de la capacidad calor´ıfica del
l´ıquido, unos de los ma´s usados es el propuesto por Rowlinson-Bondi, el cual se
describe en la ecuacio´n 5.30 para los estados correspondientes, e´ste es aplicable a
valores bajos de temperatura con un margen de error menor al 5% [3, 19].
Cpl − C◦p
R
= 1.45 + 0.45(1− Tr)−1
+ 0.25ω[17.11 + 25.2(1− Tr)1/3T−1r + 1.742(1− Tr)−1]
(5.30)
donde Cpl y C
◦
p son la capacidad calor´ıfica del l´ıquido y el gas, respectivamente,
R es la constante universal de los gases, Tr es la temperatura reducida de cada a´cido
graso y ω es el factor ace´ntrico.
Sin embargo esta relacio´n requiere el uso de la capacidad calor´ıfica del gas para esto
se utilizara´ el me´todo de Joback, e´ste se describira´ a continuacio´n.
5.2.8 Capacidad calor´ıfica del gas
El me´todo de Joback es uno de los ma´s usados puesto que maneja contribucio´n
de grupos y coeficientes polinomiales para relacionar la capacidad calor´ıfica con la
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temperatura de la siguiente forma:
C◦p = A+BT + CT
2 +DT 3 (5.31)
Este polinomio de la capacidad calor´ıfica del gas ideal es usado para un elevado
nu´mero de compuestos orga´nicos, como aroma´ticos, alifa´ticos, anillos y sistemas
conjugados, alquilo, entro otros. Para estos compuestos la desviacio´n esta´ndar es
del orden del 3% en un rango de temperaturas hasta los 300K, mientras que en
el rango entre 400 y 1500K es menor al 2% esto tiene coherencia relacionada con
el comportamiento del gas el cual tiende a expandirse y a aumentar su capacidad
calor´ıfica siendo este me´todo ma´s acertado en rangos de temperatura ma´s elevados
[20].
El uso de me´todos de contribucio´n de grupos funcionales permite el ca´lculo de la ca-
pacidad calor´ıfica para esto se utiliza la ecuacio´n 5.31 con la modificacio´n propuesta
por Joback et al. [3].
C◦p = (
∑
i
ni∆a − 37.93) + (
∑
i
ni∆b + 0.210)T
+ (
∑
i
ni∆c − 3.91x10−4)T 2 + (
∑
i
ni∆d − 2.06x10−7)T 3
(5.32)
donde nj es el nu´mero de grupos del i-esimo te´rmino, ∆ son las contribuciones
para el i-esimo grupo ato´mico o molecular cuyos valores se describen en la Tabla:
5.2 y T es el rango de temperaturas de operacio´n en Kelvin.
Este acoplamiento de me´todos permite una correcta estimacio´n de la capacidad
calor´ıfica del biodiesel y de todos sus componentes.
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∆a ∆b ∆c ∆d
CH3 1.95x10
1 −8.08x10−3 1.53x10−4 −9.67x10−8
CH2 −9.09x10−1 9.50x10−2 −5.44x10−5 1.19x10−8
HC = CH −8 1.05x10−1 −9.63x10−5 3.56x10−8
COOH 2.41x101 4.27x10−2 8.04x10−4 −6.87x10−8
Tabla 5.2: Contribucio´n de grupos funcionales para la determinacio´n de la capacidad
calor´ıfica del gas a trave´s del me´todo de Joback [3]
5.2.9 Segundo coeficiente virial
La ecuacio´n de estado es una forma algebraica que relaciona la presio´n, la
temperatura y el volumen molar en una ecuacio´n polinomial:
P =
RT
V
+
RTB
V 2
+
RTC
V 3
+ ... (5.33)
donde B y C son el segundo y el tercer coeficiente virial en funcio´n de la temperatura
para un fluido puro, estos para´metros caracterizan las fuerzas potenciales intermo-
leculares.
Es ma´s comu´n truncar la ecuacio´n virial al segundo coeficiente, debido a que la ex-
pansio´n virial no es rigurosamente dependiente a altas presiones, las relaciones de
fuerzas moleculares de alto orden son intratables y finalmente esta forma es ma´s
acertada para fluidos densos.
Para la evaluacio´n de B es necesario contar con informacio´n experimental, sin em-
bargo existen numerosos me´todos que relacionan el segundo coeficiente virial con la
temperatura y con las interacciones moleculares de cada compuesto puro. Un me´to-
do es el propuesto por Tsonopoulos et al. [3], el cual converge a todas las formas
posibles de la ecuacio´n de estado utilizando la ecuacio´n 5.34:
B(T )
V ∗
=
∑
aif
(i)(
T
T ∗
) (5.34)
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donde V ∗ es el volumen caracter´ıstico en su forma de Pc
RTc
siendo la suma de
todas las funciones universales como una funcio´n de la temperatura reducida f (i)( T
T ∗
)
y un para´metro ai como las fuerzas de interacciones intramolecualres expresado de
la siguiente forma:
BPc
RTc
= f (0) + ωf (1) + af (2) + bf (3) (5.35)
donde las funciones universales esta´n definidas por las ecuaciones 5.36 a la 5.39:
f (0) = 0.083− 0.422
T 1.6r
(5.36)
f (1) = 0.139− 0.172
T 4.2r
(5.37)
f (2) =
1
T 6r
(5.38)
f (3) =
−1
T 8r
(5.39)
donde la ecuacio´n 5.36 es la fuerza para substancias simples con a0 siendo la
unidad, la ecuacio´n 5.37 corrige la forma no esfe´rica y la globularidad de las subs-
tancias normales con ai comu´nmente siendo el factor ace´ntrico (ω), la ecuacio´n 5.38
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toma en consideracio´n la polaridad con a2 = a siendo una funcio´n del momento
dipolo (µ
′
) expresado mediante la ecuacio´n 5.40 y la ecuacio´n 5.39 la cual toma en
consideracio´n la asociacio´n con a3 = b un para´metro emp´ırico.
Estos para´metros emp´ıricos esta´n en funcio´n del momento dipolo reducido para ace-
tonas, aldeh´ıdos, nitrilos del alquilo, esteres y a´cidos carbox´ılicos:
a = −2.14x10−4µ′r − 4.308x10−21µ
′
r
8 (5.40)
b = 0 (5.41)
donde µ
′
r es el momento dipolo reducido expresado de la siguiente manera:
µ
′
r =
105µ
′2Pc
T 2c
(5.42)
donde µ
′
es el momento dipolo en debyes, Pc es la presio´n cr´ıtica de cada a´cido graso
en bares y Tc es la temperatura cr´ıtica de cada a´cido graso en Kelvin.
El momento dipolo es un para´metro que ayuda a entender la interaccio´n entre a´to-
mos en la misma o diferente mole´cula. Es un modelo de la atraccio´n neta de la
mole´cula, la cual es una magnitud de carga ele´ctrica y de polaridad de un enlace, el
cual define de que forma sera´n atra´ıdos los electrones de un a´tomo.
El momento dipolo incrementa con el aumento de la electronegatividad (ver Figu-
ra: 5.2) de la misma manera el momento dipolo de una mole´cula incrementa con la
reactividad qu´ımica de la mole´cula segu´n expone Obi et al. [21].
Los a´tomos de carbono presentes en el a´cido graso tienen ma´s electrones alrededor
suyo, estos electrones se mueven de un a´tomo con poca afinidad por los electrones
(baja electronegatividad), como el carbo´n, a uno con alta afinidad por los electrones,
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Figura 5.2: Electronegatividad de los elementos qu´ımicos
como el oxigeno, cuando ocurre este movimiento de electrones se libera energ´ıa.
Por lo tanto, cuando un elevado nu´mero de electrones alrededor de un a´tomo de
carbo´n de un a´cido graso son transferidos a un oxigeno (un proceso como la com-
bustio´n) se libera ma´s energ´ıa en este proceso.
La caracter´ıstica poliinsaturada de algunos a´cidos grasos no difiere en la electronega-
tividad, puesto que las mole´culas solo contiene enlaces carbo´n-hidro´geno y la cabeza
del carboxilo.
En la Figura: 5.3 se muestra como el momento dipolo de los a´cidos grasos depende
de su electronegatividad la cual disminuye al aumentar la cadena de hidrocarburos
[22].
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(a) A´cido capro´ico
(b) A´cido palmı´tico
Figura 5.3: (a) Comparativa de electronegatividad para el a´cido capro´ico/C6:0 y (b)
a´cido palmı´tico/C16:0
En la Figura: 5.4 se muestra el comportamiento del momento dipolo en funcio´n
del nu´mero de carbonos presentes en la mole´cula. Concretamente en esta´ figura se
puede observar como el momento dipolo disminuye con el incremento de la cadena
de carbonos.
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Figura 5.4: Momento dipolo para los a´cidos grasos
En la Tabla: 5.3 se muestra el momento dipolo para cada a´cido graso en funcio´n del
nu´mero de carbonos presentes en la cadena del a´cido graso.
No. de Carbonos Momento dipolo [debye]
6 1.38
14 1.3
16 1.28
18 1.26
20 1.24
22 1.22
Tabla 5.3: Momento dipolo para los a´cidos grasos en funcio´n del nu´mero de carbonos
presentes en la mole´cula
Con este ana´lisis del momento dipolo de los a´cidos grasos se puede determi-
nar el segundo coeficiente virial para el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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5.2.10 Viscosidad l´ıquida
El biodiesel, t´ıpicamente, es inyectado a temperaturas relativamente fr´ıas entre
27 y 40◦C y debido a la alta viscosidad del biodiesel se pueden presentar diferencias
significativas en el proceso de inyeccio´n.
Como se comento en la seccio´n 2.2 se tiene que aumentar la presio´n de inyeccio´n
para asegurar la misma masa en la ca´mara de combustio´n, esto debido a la alta
viscosidad.
Existen una amplia variedad de me´todos relacionados con la estimacio´n del visco-
sidad para a´cido graso [23, 24], sin embargo presentan complejidad en su forma de
resolucio´n, adema´s de tener cierto grado de inexactitud por estos motivos se emplea
la relacio´n propuesta por Ramı´rez-Verduzco dada por la ecuacio´n 5.43:
ln(µ) = −18.354 + 2.362ln(PM)− 0.127N + 2009
T
(5.43)
donde µ es la viscosidad de cada a´cido graso, M es el peso molecular de cada
a´cido graso, N es el nu´mero de dobles enlaces presentes en la mole´cula y T es el
rango de temperaturas de operacio´n. Esta relacio´n tiene en cuenta con toda la in-
formacio´n relevante de los a´cidos grasos [10].
5.2.11 Viscosidad de vapor
Los me´todos para la estimacio´n de la viscosidad del gas, requieren del momen-
to dipolo, previamente descrito y obtenido en la seccio´n 5.2.9, y de las condiciones
cr´ıticas de cada compuesto uno de estos me´todos es el propuesto por Reichenberg et
al. [5, 25], el cual es aplicable para vapores orga´nicos no polares como es el caso del
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biodiesel. Este me´todo presenta un error entre 0.5− 1.5% para estos compuestos no
polares:
µ◦ =
AT 2r
[1 + 0.36Tr(Tr − 1)]1/6 [
1 + 270(µ
′
r)
4
Tr + 270(µ
′
r)
4
] (5.44)
donde A es el para´metro determinado por la contribucio´n de grupos, Tr es la
temperatura reducida y µ
′
r es el momento dipolo reducido modificado determinado
a trave´s de la siguiente ecuacio´n:
µ
′
r = 52.46
µ
′2Pc
Tc
(5.45)
donde µ
′
es el momento dipolo descrito anteriormente en la Tabla: 5.3, Pc es la pre-
sio´n cr´ıtica y Tc es la temperatura cr´ıtica.
El para´metro A relacionado con la contribucio´n de grupos para compuestos orga´ni-
cos esta determinado por la siguiente relacio´n:
A = 107
PM1/2Tc∑
niCi
(5.46)
donde PM es la masa molar, ni es la cantidad de grupo funcional presente en la
mole´cula y Ci es la contribucio´n de grupos para la viscosidad de vapor, cuyos valores
se describen en la Tabla: 5.4.
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Grupo funcional Ci
CH3 9.04
CH2 6.47
COOH 18.65
−HC = CH− 5.53
Tabla 5.4: Contribucio´n de grupos funcionales para el modelo de Reichenberg [5]
5.2.12 Conductividad te´rmica l´ıquida
La conductividad te´rmica es la medida de la velocidad en la que el calor se
conduce a trave´s de un material y esta definida como la constante de proporcio´n en
la ley de Fourier para la conduccio´n de calor, la cual relaciona el gradiente de tempe-
ratura con el flux de calor por unidad de a´rea, en este caso el material de conduccio´n
son las gotas del biodiesel. En el biodiesel l´ıquido la transferencia de energ´ıa ocu-
rre ma´s eficientemente por conduccio´n a trave´s de los pozos intramoleculares entre
mole´culas que a trave´s de la colisio´n de estas mismas. Por esta razo´n la conducti-
vidad te´rmica disminuye con el aumento de la temperatura. La conductividad del
l´ıquido se determina utilizando el me´todo de Missenard para compuestos orga´nicos
[3]:
kl =
kl|273K [3 + 20(1− Tr)2/3]
3 + 20[1− (273/Tc)]2/3 (5.47)
donde Tr es la temperatura reducida, Tc es la temperatura critica de cada a´cido
graso y kl|273 K es la conductividad te´rmica l´ıquida a 273 K dada por la siguiente
relacio´n:
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kl|273K =
9.0x10−3(Tbρ
′
PM
)1/2C
′
p
N1/4
(5.48)
donde Tb es la temperatura normal de ebullicio´n, ρ
′
es la densidad del l´ıquido a 273
K, PM es el peso molecular, C
′
p es la capacidad calor´ıfica del liquido a 273 K y N
es el nu´mero de a´tomos en la mole´cula.
5.2.13 Conductividad te´rmica de vapor
La conductividad de los gases es primordialmente por colisio´n molecular, y la
conductividad incrementa con el aumento de temperatura, puesto que incrementa
la velocidad molecular. Para determinar esta propiedad se empleara´ el me´todo pro-
puesto por Chung et al. [26] para vapores orga´nicos:
kPM
µCv
= 3.75Ψ(
R
Cv
) (5.49)
donde PM es el peso molecular, µ es la viscosidad del gas determinada por la
ecuacio´n 5.44, Cv es la capacidad calor´ıfica a volumen constante, R es la constante
universal de los gases y Ψ es la contribucio´n de grupo y los grados internos de liber-
tad determinada por la siguiente relacio´n:
Ψ = 1 + α(
0.215 + 0.28288α− 1.061β + 0.26665γ
0.6366 + βγ + 1.061αβ
) (5.50)
donde α es la capacidad calor´ıfica interna reducida a volumen constante determinada
por la ecuacio´n 5.51, β es la razo´n de viscosidad con el producto de la densidad y la
propia difusividad interna a la condicio´n de gas diluido determinada por la ecuacio´n
5.52 y γ es la contribucio´n debida a la ubicacio´n interna determinada por la ecuacio´n
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5.53.
α = (
Cv
R
)− 3
2
(5.51)
donde Cv es la capacidad calor´ıfica a volumen constante y R es la constante universal
de los gases.
β =
µ
ρD
= 0.7862− 0.7109ω + 1.3168ω2 (5.52)
donde ω es el factor ace´ntrico de cada a´cido graso.
γ = 2.0 + 10.5T 2r (5.53)
donde Tr representa la temperatura reducida.
5.2.14 Tensio´n superficial
La tensio´n superficial, juega un papel muy importante en el proceso de atomi-
zacio´n, puesto que es la propiedad encargada de mantener la gota esfe´rica y contra-
rresta las fuerza aerodina´micas, ejercidas por la ca´mara de combustio´n, encargadas
de desintegrar la gota, atomizar y mezclar el combustible con el aire de la ca´mara.
Esta propiedad esta definida como una capa en la interfaz vapor-l´ıquido, es una ten-
sio´n y se contraera´ para minimizar el a´rea superficial.
La tensio´n superficial es debida a las grandes fuerzas de atraccio´n que experimentan
las mole´culas en la interfaz a partir de las mole´culas en la fase l´ıquida, esta´ tensio´n
es mucho ma´s grande que la de la fase gaseosa de baja densidad. Estas fuerzas son
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debidas a las fuerzas intramoleculares en la superficie de la gota del biocombustible
y se forma una gota para disminuir el a´rea superficial.
Una de las formas para determinar la tensio´n superficial es relacionarla con la den-
sidad del l´ıquido y un termino independiente de la temperatura pero dependiente de
los grupos funcionales 5.54:
σ = (
[
∑
ni∆Pi]ρi
PM
)4 (5.54)
donde ni es la cantidad de grupo funcional presente en la mole´cula, ∆Pi es la
contribucio´n de grupos conocido como Parachor, cuyos valores se describen en la
Tabla: 5.5, ρ es la densidad del l´ıquido a diferentes temperaturas y PM es la masa
molar de cada compuesto. La relacio´n 5.54 fue propuesta por Allen et al. [27].
Grupo funcional ∆Pi
CH3 55.25
CH2 40.11
COOH 74.57
−HC = CH− 34.57
Tabla 5.5: Contribucio´n de grupos funcionales para el modelo de Allen [5]
No se puede manejar la tensio´n superficial de la mezcla como una relacio´n lineal
utilizando la regla de mezclado de Kay para el mezclado puesto que la composicio´n
de la superficie del l´ıquido no es necesariamente la misma que la del resto de las
propiedades, puesto que los componentes con menor tensio´n superficial producir´ıan
menos de el 100% de efecto en la mezcla prediciendo valores superiores de tensio´n
superficial. Los componentes con menor tensio´n superficial tendra´n una influencia
menor en la mezcla que los de mayor. Debido a esto se realiza una funcio´n-peso, la
cual corresponde a la ecuacio´n 5.55, e´sta no es ma´s que una relacio´n lineal derivada
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 168
de la tensio´n superficial, para esto se toma un factor de peso total para la ma´xima
tensio´n superficial con un valor de 1 y un valore de 0.93 para la mı´nima tensio´n
superficial.
Esta relacio´n se gra´fica contra los valores mı´nimos y ma´ximos obtenidos de tensio´n
superficial para cada a´cido graso, con el fin de obtener la pendiente de una recta y
la interseccio´n con el eje de las ordenadas.
σmezcla =
∑
wiσiyi (5.55)
donde wi es el factor de peso, σi es la tensio´n superficial individual de cada
a´cido graso, yi es la fraccio´n de cada a´cido graso. El factor de peso esta dado por
wi = mσi + c, relacio´n que implica que el factor de peso de cada componente no es
constante, pero sera´ una funcio´n de su posicio´n relativa en la mezcla, con respecto
a la magnitud de su tensio´n superficial.
5.2.15 Difusividad de vapor
Al igual que la viscosidad y la conductividad te´rmica, la difusividad de vapor
es una constante proporcional entre un gradiente y su rapidez de difusio´n. As´ı como
la viscosidad esta´ presente la cantidad de movimiento, la conductividad te´rmica en
la transferencia de energ´ıa, la difusividad esta´ presente en el movimiento de una
substancia dentro de otra por un gradiente de concentracio´n. La difusio´n es ma´s
compleja que el flujo viscoso o la conduccio´n de calor, debido a la complejidad que
es operar con mezclas. Las unidades de la difusividad D son m2/s, mismas unidades
que las constantes de proporcionalidad de la cantidad de movimiento y energ´ıa. El
transporte de cantidad de movimiento es a causa de un gradiente de cantidad de
movimiento como se muestra en la ecuacio´n 5.56, el transporte de energ´ıa es causa
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de un gradiente de cantidad de energ´ıa como se muestra en la ecuacio´n 5.57 y el
transporte de materia a causa de un gradiente de concentracio´n como se muestra en
la ecuacio´n 5.58 [28].
τxy = −ν d
dy
(ρvx) (5.56)
qx = −α d
dy
(ρCpT ) (5.57)
JAx = −DAB d
dy
(ρA) (5.58)
La difusividad DAB de un sistema binario, descrita a trave´s de la ecuacio´n
5.59, es una funcio´n de la temperatura, la presio´n y la composicio´n, mientras que la
viscosidad y la conductividad te´rmica son una funcio´n de la presio´n y la temperatura
u´nicamente, por esta razo´n la difusividad de un sistema en particular dependera´ de
la composicio´n de dicho sistema. El co´digo CFD OpenFOAM utiliza la relacio´n para
el ca´lculo de la difusividad, con el cambio de unidades para el sistema internacional,
propuesta en el manual del Instituto Americano del Petro´leo [29],
DAB =
0.0204T 1.75{ 1
PMf
+ 1
PMa
}0.5
P [(
∑
1 v1)
1/3 + (
∑
2 v2)
1/3)]2
(5.59)
donde PMf es la masa molar del combustible, PMa es la masa molar de la
atmo´sfera, P es la presio´n del sistema en este caso corresponde a la contrapresio´n
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de la ca´mara y
∑
i vi es la suma de los volu´menes de difusio´n ato´mica de cada com-
ponente, cuyos valores se describen en la Tabla: 5.6.
Grupo funcional Difusio´n ato´mica
C 16.5
H 1.98
O 5.48
N2 17.9
Tabla 5.6: Volumenes de difusio´n ato´mica [29]
Esta contribucio´n permite estimar la difusividad de cada compuesto, sin em-
bargo el biodiesel no es un compuesto puro, por lo tanto no es posible determinar
una contribucio´n de grupos para una amplia gama de compuestos. Con el objetivo
de poder determinar la difusividad de vapor se recurre a la modificacio´n de Wilke &
Lee de la teor´ıa cine´tica de Chapman & Enskog, dada por la ecuacio´n 5.60 la cual
toma en consideracio´n las fuerzas intermoleculares presentes en el vapor [3],
DFA =
[3.03− 0.93
M
1/2
FA
](10−3)T 3/2
P · PM1/2FAσ2FAΩD
(5.60)
donde T es el rango de temperaturas, P es la presio´n del sistema, PM
1/2
FA son
los pesos moleculares de los compuestos en el sistema definida por la ecuacio´n 5.61,
σFA la longitud de onda caracter´ıstica definida por la ecuacio´n 5.62, la cual depen-
de de las fuerza intermoleculares y ΩD es la integral de colisio´n por difusio´n, este
para´metro esta en funcio´n de la temperatura definido por la ecuacio´n 5.63 el cual
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depende del campo de potencial intermolecular o para´metro energe´tico de Lennard-
Jones.
PMFA = 2[
1
PMF
+
1
PMA
]−1 (5.61)
donde PMF y PMA son los pesos moleculares del combustible y de la atmo´sfera,
respectivamente.
σFA =
σF + σA
2
(5.62)
donde σF y σA son los para´metros de Lennard-Jones para la longitud caracter´ıstica
molecular definidos para cada compuesto como σ = 1.18V
1/3
l donde Vl es el volumen
molar l´ıquido.
ΩD =
A
(T ∗)B
+
C
eDT ∗
+
E
eFT ∗
+
G
eHT ∗
(5.63)
donde A, B, C, D, E, F , G y H son coeficientes para el modelo y T ∗ la tempera-
tura adimensional en funcio´n del para´metro de Lennard-Jones de energ´ıa potencial
definido por ǫ
k
= 1.15Tb.
En el caso de los gases atmosfe´ricos ya sea N2, aire, entro otros pueden ser conside-
rados como substancias poliato´micas sencillas y se encuentran reportados en [28].
Sin embargo la relacio´n para la difusividad empleado por el co´digo CFD OpenFOAM
ocupa un para´metro de contribucio´n, el cual no existe para un biodiesel, por lo tanto
al determinar la difusividad mediante otro me´todo es posible determinar la difusio´n
ato´mica para el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
Como se ha mencionado anteriormente el objeto de las correlaciones emp´ıricas no
es programarlas en el co´digo, puesto que dependen de la qu´ımica molecular de ca-
da a´cido graso, tarea que ser´ıa poco practica y muy espec´ıfica para un biodiesel en
particular, por lo tanto, se realizaran regresiones no lineales a modo de ajustar los
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resultados obtenidos por las correlaciones emp´ıricas a los modelos empleados por el
co´digo CFD OpenFOAM descritos en la seccio´n 2.5.1.
A continuacio´n se presenta un compendio de los me´todos empleados para la deter-
minacio´n de las propiedades as´ı como los resultados obtenidos de las propiedades de
transporte y termo-f´ısicas para los a´cidos grasos y para el biodiesel.
5.3 Ana´lisis de las propiedades de los a´cidos
grasos y del biodiesel
La presente seccio´n esta´ compuesta de dos subsecciones, en la primera se ex-
pondra´n los resultados para cada una de las propiedades descritas en la Tabla: 5.7
de los 10 a´cidos grasos mostrados en la Tabla: 4.3, y en la segunda se describira´n
los coeficientes obtenidos a partir de las regresiones no lineales para los 10 a´cidos
grasos.
Adema´s en ambas secciones se expondra´n las propiedades para el biodiesel derivado
del aceite usado de cocina.
5.3.1 Correlaciones emp´ıricas de grupos funcionales
para los a´cidos grasos
Anteriormente se describieron las correlaciones empleadas para el computo de
las propiedades de transporte y termo-f´ısicas las cuales emplean la qu´ımica molecu-
lar de cada a´cido graso; a continuacio´n se expondra´n los resultados obtenidos por
las correlaciones.
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Propiedad de transporte o termo-f´ısica Me´todo de estimacio´n
1 Propiedades cr´ıticas Me´todo de Ambrose [6]
2 Mezclas de a´cidos grasos Ley de Kay y Raoult [3, 15]
3 Densidad Rackett-Ramirez Verduzco [6, 10]
4 Presio´n de vapor Me´todo de Vetere [12]
5 Entalp´ıa de vaporizacio´n Me´todo de Fish [18]
6 Capacidad calor´ıfica l´ıquida Me´todo de Rowlinson-Bondi [3, 19]
7 Capacidad calor´ıfica del vapor Me´todo de Joback [3]
8 Segundo coeficiente virial Me´todo de Tsonopolus [3]
9 Viscosidad l´ıquida Me´todo de Ramı´rez Verduzco [10]
10 Viscosidad del vapor Me´todo de Reichenberg [5, 25]
11 Conductividad te´rmica del l´ıquido Me´todo de Missenard [3]
12 Conductividad te´rmica del vapor Me´todo de Chung [26]
13 Tensio´n superficial Me´todo de Allen [27]
14 Difusividad de vapor Me´todo de Wilke-Lee [3]
Tabla 5.7: Me´todos propuestos para la estimacio´n de las propiedades de transporte y
termo-f´ısicas de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Propiedades cr´ıticas de los a´cidos grasos y del biodiesel
Aplicando las correlaciones descritas en la seccio´n 5.2.1 se obtienen los resultados
mostrados en la Tabla: 5.8:
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A´cidos grasos
Propiedades [C6:0] [C14:0] [C16:0] [C16:1] [C18:0]
Tc[K] 667.25 668.54 768.26 770.30 775.21
Pc[bar] 31.54 16.44 14.68 15.03 13.26
Vc[
cm3
mol
] 395.50 836.30 946.50 926.50 1056.70
Tb[K] 477.15 523.65 611.15 611.15 625.15
ω 0.6412 0.9693 1.0446 1.0342 1.1167
Propiedades [C18:1] [C18:2] [C18:3] [C20:0] [C22:0]
Tc[K] 773.30 796.34 798.30 736.48 783.10
Pc[bar] 13.53 13.84 14.15 12.10 11.12
Vc[
cm3
mol
] 1036.70 1016.70 996.70 1166.70 1277.10
Tb[K] 622.15 639.15 639.15 601.15 646.15
ω 1.1055 1.0968 1.0866 1.1856 1.2512
Tabla 5.8: Propiedades cr´ıticas de los a´cidos grasos caprico, mir´ıstico, palmı´tico,
palmitole´ico, estea´rico, ole´ico, linole´ico, linole´nico, araqu´ıdico y behe´nico
En la Tabla: 5.8 se demuestra la primera diferencia y lo imperativo del conocer
la composicio´n del biodiesel, puesto que el nu´mero de carbonos y dobles enlaces
presentes en la mole´cula afectara la a las propiedades. Usando las reglas de mezclado
descritas en la seccio´n 5.2.3 se pueden determinar las propiedades para el biodiesel,
sin embargo el co´digo CFD OpenFOAM requiere no u´nicamente las propiedades
cr´ıticas sino adema´s el factor de compresibilidad cr´ıtico Zc, la temperatura y la
presio´n en el punto triple, el momento dipolo y el para´metro de solubilidad del
biodiesel. Por lo tanto, es necesario determinar esos factores antes de completar la
informacio´n cr´ıtica del biodiesel.
Factor de compresibilidad
El factor de compresibilidad para la mezcla es determinado mediante la si-
guiente relacio´n:
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Zc =
PcVc
RTc
= 0.291− 0.080ωm (5.64)
donde Zc es el factor de compresibilidad cr´ıtico, Pc es la presio´n cr´ıtica del
biodiesel, Vc es el volumen cr´ıtico del biodiesel, Tc es la temperatura cr´ıtica y
ωm es el factor ace´ntrico de la mezcla [3].
Para´metro de Solubilidad
Tambie´n conocida como la energ´ıa de cohesio´n, la cual mide las fuerza inter-
moleculares responsables de la unio´n o la cohesio´n de un material y puede ser
definida como la ra´ız cuadrada de la densidad de energ´ıa de cohesio´n. La re-
lacio´n entre el para´metro de solubilidad y la densidad de energ´ıa de cohesio´n
esta dada por la siguiente relacio´n:
υ = ch1/2 = (
E
Vmol
)1/2 = (
∆Hv −RT
Vmol
)1/2 (5.65)
donde ch es el para´metro de cohesio´n, E es el calor latente de evaporacio´n,Vmol
es el volumen molar, ∆Hv es la entalp´ıa de vaporizacio´n, R es la constante de
los gases y T es la temperatura de referencia. Batista et al. [30] emplean esta
relacio´n para sistemas no polares como es el caso del biodiesel.
En la Tabla: 5.9 se muestran propiedades cr´ıticas del biodiesel derivado del aceite
usado de cocina.
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Propiedades cr´ıticas del biodiesel
M [kg/kmol] 276.91
Tc[K] 772.43
Pc[Pa] 1.25x10
6
Vc[
m3
kmol
] 1.016
Zc 0.2036
Ttriple[K] 253.15
Ptriple[Pa] 8.20x10
−5
Tb[K] 619.774
µ[debye] 1.264
ωm 1.0917
υ[( J
m3
)1/2] 3.92x104
Tabla 5.9: Propiedades cr´ıticas del biodiesel empleadas en el co´digo CFD OpenFOAM
Densidad
Empleando las relaciones propuestas en la seccio´n 5.2.4 se obtienen los resultados
representados en la Figura: 5.5, concretamente en esta figura se puede observar un
aumento de la densidad con el aumento en la cadena de hidrocarburos, as´ı como
el aumento en la cantidad de dobles enlaces varia gradualmente el valor absoluto
de la densidad. Los resultados obtenidos mediante el acoplamiento de la relacio´n de
Rackett-Ramı´rez Verduzco siguen la misma tendencia que los valores experimentales
reportados en [11, 31, 32] con un porcentaje de error menor al 0.5%.
Presio´n de vapor
Empleando las relaciones propuestas en la seccio´n 5.2.5 se obtienen los resultados
representados en la Figura: 5.6, espec´ıficamente en la figura se puede observar una
variacio´n en la presio´n de vapor de los diversos a´cidos grasos. Los a´cidos grasos son
componentes orga´nicos de baja volatilidad, por lo tanto al aumentar la cadena de hi-
drocarburos disminuye la presio´n de vapor [33, 14] adema´s las mole´culas con cadenas
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Figura 5.5: Densidad de los a´cidos grasos presentes en el biodiesel derivado del aceite
usado de cocina
ma´s corta requieren menor energ´ıa para su evaporacio´n elevando su presio´n de vapor.
Entalp´ıa de vaporizacio´n
Como se comento´ en la seccio´n 5.2.6, la relacio´n propuesta por Fish et al. [18] es
un me´todo ampliamente empleado y genera resultados satisfactorios para la entalp´ıa
de vaporizacio´n de los a´cidos grasos. En la Figura: 5.7 se muestra la tendencia que
siguen los a´cidos grasos al disminuir la entalp´ıa de vaporizacio´n molar en funcio´n del
nu´mero de carbonos [34], sin embargo el co´digo CFD OpenFOAM, ocupa la entalp´ıa
de vaporizacio´n espec´ıfica, por lo tanto es necesario tratar la entalp´ıa de vaporizacio´n
de la Figura: 5.7 en funcio´n de la masa, obteniendo los resultados representados en
la Figura: 5.8, donde se puede observar como la entalp´ıa de vaporizacio´n espec´ıfica
disminuye con el aumento de la temperatura adema´s de una disminucio´n del valor
absoluto con una disminucio´n en la cadena de hidrocarburos.
Cabe destacar el comportamiento del a´cido caproico el cual tiene una entalp´ıa de
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Figura 5.6: Presiones de vapor de los a´cidos grasos presentes en el biodiesel derivado
del aceite usado de cocina
vaporizacio´n ma´s alta a temperaturas bajas, esta´ influenciado por su masa molar
y por el aumento en el momento dipolo que mantiene la mole´cula unida a bajos
niveles de energ´ıa, sin embargo en los rangos de temperatura de trabajo habitual de
un motor tiene un decaimiento muy pronunciado a comparacio´n con el resto de los
a´cidos grasos de cadenas ma´s largas.
Capacidad calor´ıfica del l´ıquido
La variacio´n en la cadena de hidrocarburos genera una variacio´n en la capacidad
calor´ıfica. El me´todo propuesto en la seccio´n 5.2.7 es una buena aproximacio´n para
la determinacio´n de la capacidad calor´ıfica y reproduce acertadamente la tendencia
al incremento en la capacidad calor´ıfica con el aumento en la temperatura segu´n
expone Ceden˜o et al. [35], este´ aumento se ve propiciado por colisiones moleculares
que favorecen el calentamiento y la entrega de energ´ıa. En la Figura: 5.9 se puede
observar como la capacidad calor´ıfica aumenta al incrementar la temperatura, sin
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Figura 5.7: Entalp´ıa de vaporizacio´n molar para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
embargo dependiendo de la cadena de hidrocarburos y la cantidad de dobles enlaces
se favorece la ruptura de la mole´cula en la ubicacio´n de los dobles enlaces evitando
una correcta liberacio´n de energ´ıa y la entrega de electrones al ox´ıgeno.
Capacidad calor´ıfica del gas
La capacidad calor´ıfica de los a´cidos grasos aumenta con forme incrementa la cadena
de hidrocarburos, la cual a su vez aumenta al incrementar la temperatura, comporta-
miento muy simular a un hidrocarburo convencional, sin embargo en la Figura: 5.10
se muestra como la cantidad de dobles enlaces se desempen˜an como un factor para el
aumento de la capacidad calor´ıfica de un gas, puesto que actu´an como almacenes de
energ´ıa una vez rotos los enlaces, factor que hace que los a´cido grasos poliinsaturados
sean los ma´s o´ptimos para la liberacio´n de energ´ıa por la alta cantidad de electrones
presentes [36].
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Figura 5.8: Entalp´ıa de vaporizacio´n espec´ıfica para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Segundo coeficiente virial
Como se comento en la seccio´n 5.2.9 el segundo coeficiente virial es un para´me-
tro que caracteriza las fuerzas intermoleculares relacionadas con la expansio´n del
gas y su liberacio´n de energ´ıa al reaccionar con ox´ıgeno. Un compuesto con mayor
electronegatividad tendra´ mayor afinidad a atraer electrones, por lo tanto un in-
cremento en la electronegatividad disminuye la capacidad de electrones libres que
puedan reaccionar con el ox´ıgeno presente en la ca´mara de combustio´n, por lo tanto
se presenta un incremento en el coeficiente virial, como puede ser observado en la Fi-
gura: 5.11, sin embargo tambie´n se puede observar un aumento del coeficiente virial
en compuestos con electroneagitividad nula como los hidrocarburos, puesto que a
medida que la temperatura aumenta, y con ello la energ´ıa cine´tica de las mole´culas,
presenta´ndose aumentos en las colisiones entre las mole´culas, por lo tanto al aumen-
tar la temperatura aumentan las fuerzas repulsivas haciendo que el coeficiente virial
se haga menos negativo y permite la liberacio´n de electrones presentes en los enlaces.
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Figura 5.9: Capacidad calor´ıfica del l´ıquido para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Viscosidad l´ıquida
El efecto del peso molecular y de la cantidad de dobles enlaces en la viscosidad se
puede observar en la Figura: 5.12 donde al incrementar el peso molecular se tiene un
incremento en la viscosidad, un ejemplo de este comportamiento es el a´cido behe´nico
junto con el a´cido capro´ico el cual tiene un decremento del 90% en viscosidad, sin
embargo este efecto se ve mitigado conforme al aumento en la temperatura. Esta
tendencia, que siguen los a´cidos grasos, fue reportada por Allen et al. [23] y por
Ramirez Verduzco[10] con una desviacio´n del 7% con respecto a informacio´n expe-
rimental.
Viscosidad de vapor
La viscosidad de vapor exhibe un comportamiento similar al segundo coeficiente vi-
rial, puesto que e´sta depende de las fuerzas intermoleculares que expanden el vapor
la cual aumenta con la temperatura, debida al aumento de la energ´ıa cine´tica y la
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Figura 5.10: Capacidad calor´ıfica del gas para los a´cido grasos presentes en el bio-
diesel derivado del aceite usado de cocina
colisio´n entre las mole´culas presentes en el gas. En la Figura: 5.13 se puede obser-
var la variacio´n de la viscosidad con respecto a la cadena hidrocarbonada la cual a
su vez es funcio´n del momento dipolar de cada mole´cula. La viscosidad del vapor
disminuye conforme aumenta la cadena de hidrocarburo debido a la poca facilidad
para conseguir colisio´n molecular en cadenas ma´s grandes y pesadas.
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Figura 5.11: Segundo coeficiente virial para los a´cido grasos presentes en el biodiesel
derivado del aceite usado de cocina
Conductividad te´rmica l´ıquida
Como se comento´ anteriormente la transferencia de energ´ıa l´ıquidos ocurre ma´s efi-
cientemente por conduccio´n a trave´s de los pozos intermoleculares entre mole´culas
que a trave´s de la colisio´n de estas. Esta conduccio´n es ma´s eficiente a trave´s de
estos potenciales intermoleculares. Como resultado de esto la conductividad te´rmica
de un l´ıquido disminuye conforme aumenta la temperatura, de la misma manera que
la densidad disminuye con el aumento en la temperatura.
La conductividad disminuye al aumentar el nu´mero de carbonos, debido al aumento
en la cadena hidrocarbonada, la cual demanda ma´s energ´ıa, en cada mole´cula. Sin
embargo entre mole´culas del mismo nu´mero de carbonos los dobles enlaces funcionan
como sumidero de energ´ıa por los enlaces compartidos, disminuyendo el coeficiente
de transferencia de calor, este comportamiento fue reportado para el a´cido ole´ico y
el linole´ico por Perkins et al. [37], sin embargo existe poca literatura relacionada con
el resto de los a´cidos grasos. En la Figura: 5.14 se puede observar la disminucio´n
de la conductividad te´rmica con el aumento en la temperatura y la variacio´n con la
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Figura 5.12: Viscosidad l´ıquida para los a´cido grasos presentes en el biodiesel deri-
vado del aceite usado de cocina
cantidad de dobles en enlaces presentes en la mole´cula.
Conductividad te´rmica del vapor
Como se comento´ anteriormente la conductividad te´rmica es la medida de la razo´n de
conduccio´n de calor a trave´s de un material. El mecanismo de conduccio´n en gases de
baja densidad, es primordialmente v´ıa colisiones moleculares, y el valor absoluto de
k, para los gases, incrementa con la temperatura, puesto que incrementa la velocidad
de colisio´n molecular. Los elementos con electronegatividad ma´s alta atraen con ma´s
fuerza electrones de enlace. Los a´cidos grasos se consideran no polares por las largas
cadenas que no permiten la atraccio´n de electrones como lo hacen los compuestos
polares, sin embargo entre los a´cidos grasos el comportamiento puede variar por esta
caracter´ıstica, puesto que el momento dipolar varia con la cadena de carbonos esta
variacio´n en la electronegatividad permite que se compartan con mayor facilidad los
electrones permitiendo que haya mayor energ´ıa cine´tica incrementando la conducti-
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Figura 5.13: Viscosidad de vapor para los a´cido grasos presentes en el biodiesel
derivado del aceite usado de cocina
vidad te´rmica de la fase vapor. Los mapas de potencial electrosta´ticos de la Figura:
5.15 muestran los momentos dipolares de enlace para el formaldeh´ıdo y del a´cido
capro´ico, en color rojo los extremos negativos y en color azul los extremos positivos
de los dipolos.
Este comportamiento asociado con la carga ele´ctrica de la mole´cula que go-
bierna el comportamiento de las propiedades de la fase vapor, motivo por el cual los
a´cidos grasos presentan conductividades te´rmicas diferentes. En la Figura: 5.16 se
muestra la conductividad te´rmica de la fase vapor en funcio´n de la temperatura y la
variacio´n con el taman˜o de la cadena hidrocarbonada.
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Figura 5.14: Conductividad te´rmica l´ıquida para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Figura 5.15: Potencial electrosta´tico
Tensio´n superficial
La tensio´n superficial es una de las propiedades ma´s relevantes en el proceso de
atomizacio´n, la cual dependera´ de la cadena de hidrocarburos y del grado de insatu-
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Figura 5.16: Conductividad te´rmica del vapor para los a´cido grasos presentes en el
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
racio´n de cada a´cido graso. Esta propiedad se debe a las atracciones intermoleculares
entre cada mole´cula de a´cido graso donde las cargas ele´ctricas de cada a´cido genera
pequen˜as atracciones magne´ticas entre cada a´cido, lo que permite que las fuerzas
de atraccio´n molecular de las mole´culas en el centro de la gota este´n balanceadas
permitiendo que fluyan libremente dentro de la gota a diferencia de las mole´culas en
la superficie de la gota, las cuales sus fuerzas laterales se encuentran balanceadas, sin
embargo las fuerzas inferiores jalan a la gota creando una pel´ıcula lo que se conoce
como tensio´n superficial (ver Figura: 5.17), sin embargo conforme aumenta la tem-
peratura y empieza la excitacio´n molecular la fuerza de atraccio´n de las mole´culas
decrece disminuyendo la tensio´n superficial.
Entre los a´cidos grasos saturados la tensio´n superficial aumenta conforme aumenta
la cadena de hidrocarburos [27, 38], sin embargo entre los a´cidos grasos insatura-
dos entre mayor nu´mero de dobles enlaces presentes en la mole´cula mayor tensio´n
superficial [39] en comparacio´n con su contra parte saturada este comportamiento
se puede observar la Figura: 5.18, esta caracter´ıstica esta´ ligada al hecho de que
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 188
los electrones presentes en los dobles enlaces mejoran las fuerzas intermoleculares
aumentando el valor absoluto de la tensio´n superficial.
(a) Atracciones magne´ticas
(b) Balance de cargas
Figura 5.17: (a) Atracciones magne´ticas moleculares y (b) Balance de cargas en las
mole´culas centrales y superficiales
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Figura 5.18: Tensio´n superficial para los a´cido grasos presentes en el biodiesel deri-
vado del aceite usado de cocina
5.3.2 Regresiones no lineales
El objeto de emplear correlaciones emp´ıricas es computar las propiedades me-
diante modelos universales y aplicables a todo tipo de compuestos, sin embargo
programar cada uno de estos me´todos ser´ıa una tarea compleja y muy limitada
puesto que ser´ıa para el uso de un biodiesel en particular y no para uno de compo-
sicio´n variable, debido a esto los resultados obtenidos sera´n ajustados a los modelos
empleados por el co´digo CFD OpenFOAM presentados en la seccio´n 2.5.1 mediante
regresiones no lineales, obteniendo as´ı las constantes empleadas en dichos modelos,
por lo tanto conociendo la composicio´n y usando estas constantes se sera´ capaz de
simular un chorro de biodiesel de una variada composicio´n o cualquier actividad que
involucre una propiedad en funcio´n de la temperatura.
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Coeficientes para el modelo de la densidad
El modelo descrito en la seccio´n 2.5.1 mediante la ecuacio´n 2.9 empleado por el co´di-
go CFD OpenFOAM para la determinacio´n de densidad fue propuesto por el sistema
nacional de informacio´n de referencia entandar y por el instituto Americano de inge-
nieros qu´ımicos, por su siglas en ingles NSRDS-AICHE(National Standard Reference
Data Series-American Institute of Chemical Engineers). Dicho sistema propone el
uso de la funcio´n NSRDS-5, la cual emplea tres coeficientes para la resolucio´n de
la densidad. En la Tabla: 5.10 se presentan los coeficientes para cada a´cido graso
presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
A´cido graso A B D
[C6:0] 60.34218 0.2343221 0.2857143
[C14:0] 46.47038 0.2055518 0.2857143
[C16:0] 42.16299 0.1989425 0.2857143
[C16:1] 43.0525 0.1998532 0.2857143
[C18:0] 39.5324 0.1926172 0.2857143
[C18:1] 40.45482 0.1936055 0.2857143
[C18:2] 41.00932 0.1943674 0.2857143
[C18:3] 41.86662 0.1952623 0.2857142
[C20:0] 37.64142 0.1865793 0.2857143
[C22:0] 34.9317 0.1808221 0.2857142
Tabla 5.10: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de densidad
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Coeficientes para el modelo de la presio´n de vapor
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la presio´n de
vapor de cada componente mediante la ecuacio´n 2.10. La NSRDS-AICHE propone la
funcio´n NSRDS-1, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucio´n de la presio´n de
vapor. En la Tabla: 5.11 se presentan los coeficientes para cada a´cido graso presente
en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
A´cidos grasos A B C D E
[C6:0] 142.143 -9621.431 -18.29793 1.155x10−5 2.027901
[C14:0] 141.6068 -9836.696 -18.38755 1.136x10−5 2.046857
[C16:0] 144.3114 -13210 -17.87378 1.278x10−5 1.961082
[C16:1] 144.3827 -13280 -17.8601 1.284x10−5 1.958613
[C18:0] 144.4014 -13500 -17.8528 1.300x10−5 1.957324
[C18:1] 144.7345 -13880 -17.78892 1.330x10−5 1.94797
[C18:2] 144.8519 -14140 -17.76405 1.339x10−5 1.940195
[C18:3] 144.9448 -14240 -17.74608 1.349x10−5 1.936662
[C20:0] 143.6794 -12490 -18.013 1.042x10−5 2.013621
[C22:0] 144.0282 -13240 -17.9388 1.083x10−5 1.992583
Tabla 5.11: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la presio´n de vapor
Coeficientes para el modelo de la entalp´ıa de vaporizacio´n
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la entalp´ıa de
vaporizacio´n de cada componente mediante la ecuacio´n 2.11, donde la NSRDS-AICHE
propone la funcio´n NSRDS-6, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucio´n de
la entalp´ıa de vaporizacio´n. En la Tabla: 5.12 se presentan los coeficientes para cada
a´cido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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A´cidos grasos A B C D E
[C6:0] 580100 -0.4864856 1.577404 -0.8745876 0.1553848
[C14:0] 464600 0.0451086 0.3630416 0.4182971 -0.3872139
[C16:0] 509100 -0.0477377 0.6012561 0.2345074 -0.3527579
[C16:1] 527700 0.1707282 0.0422047 0.8034817 -0.5740778
[C18:0] 420200 -1.127226 3.452901 -2.704719 0.7794714
[C18:1] 419700 -1.105869 3.435544 -2.735753 0.8089476
[C18:2] 544500 0.329401 -0.3270012 1.167298 -0.7131238
[C18:3] 550600 0.4201673 -0.5651482 1.393197 -0.7878864
[C20:0] 383900 -1.225926 3.704695 -2.945191 0.8703534
[C22:0] 478700 -0.1804454 0.9850284 -0.0885607 -0.2669735
Tabla 5.12: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la entalp´ıa de va-
porizacio´n
Coeficientes para el modelo de la capacidad calor´ıfica del l´ıquido
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la capacidad
calor´ıfica del l´ıquido de cada componente mediante la ecuacio´n 2.13, la NSRDS-
AICHE propone la funcio´n NSRDS-0, la cual emplea seis coeficientes para la resolucio´n
de la capacidad calor´ıfica del l´ıquido. En la Tabla: 5.13 se presentan los coeficien-
tes para cada a´cido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
Coeficientes para el modelo de la capacidad calor´ıfica del vapor
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la capacidad
calor´ıfica del vapor de cada componente mediante la ecuacio´n 2.14, la NSRDS-AICHE
propone la funcio´n NSRDS-7, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucio´n de
la capacidad calor´ıfica del vapor. En la Tabla: 5.14 se presentan los coeficientes para
cada a´cido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
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A´cidos grasos A B C D E F
[C6:0] -25380 347.4456 -1.72840 0.004241 −5.115x10−6 2.431x10−9
[C14:0] -13660 194.4472 -0.96081 0.002363 −2.857x10−6 1.361x10−9
[C16:0] -7006.223 104.1835 -0.47576 0.001084 −1.206x10−6 5.237x10−10
[C16:1] -6245.297 93.22777 -0.42544 0.000971 −1.083x10−6 4.713x10−10
[C18:0] -3833.246 66.41455 -0.30188 0.000695 −7.803x10−7 3.418x10−10
[C18:1] -4506.863 73.78019 -0.33531 0.000769 −8.608x10−7 3.762x10−10
[C18:2] -310.933 24.29893 -0.10859 0.000262 −3.057x10−7 1.384x10−10
[C18:3] -193.9088 22.42990 -0.09977 0.000241 −2.831x10−6 1.287x10−10
[C20:0] -4328.674 73.02620 -0.34077 0.000807 −9.353x10−6 4.244x10−9
[C22:0] -1644.848 39.75283 -0.17792 0.000416 −4.737x10−6 2.0991x10−9
Tabla 5.13: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la capacidad ca-
lor´ıfica del l´ıquido
Coeficientes para el modelo del segundo coeficiente virial
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar el segundo
coeficiente virial de cada componente mediante la ecuacio´n 2.15, la NSRDS-AICHE
propone la funcio´n NSRDS-4, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucio´n del
segundo coeficiente virial. En la Tabla: 5.15 se presentan los coeficientes para cada
a´cido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
Coeficientes para el modelo de la viscosidad l´ıquida
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la viscosidad
l´ıquida de cada componente mediante la ecuacio´n 2.16, la NSRDS-AICHE propone la
funcio´n NSRDS-1, la cual emplea tres coeficientes para la resolucio´n de la viscosidad
l´ıquida. En la Tabla: 5.16 se presentan los coeficientes para cada a´cido graso presente
en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina. Como se menciono´ anteriormente
la forma de esta ecuacio´n es ana´loga en su forma extendida a la ecuacio´n 2.10, para
la presio´n de vapor de evaluada por Vetere et al. [12].
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A´cidos grasos A B C D E
[C6:0] 863.0641 2813.599 -1318.201 1650.199 -602.015
[C14:0] 934.8723 3237.078 -1324.044 1883.329 -604.0795
[C16:0] 942.991 3284.827 -1324.719 1909.726 -604.332
[C16:1] 519.5362 2890.862 -1004.479 1610.728 -451.3841
[C18:0] 949.347 3323.289 -1324.895 1930.621 -604.3603
[C18:1] 909.881 3233.066 -1319.847 1918.008 -602.7147
[C18:2] 869.8065 3141.686 -1314.307 1905 -600.9611
[C18:3] 828.8168 3048.992 -1307.988 1891.333 -598.9709
[C20:0] 1071.723 3765.741 -1325.429 2186.749 -604.568
[C22:0] 1173.373 4135.966 -1325.681 2400.705 -604.6588
Tabla 5.14: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la capacidad ca-
lor´ıfica del vapor
A´cidos grasos A B C D E
[C6:0] 0.0016997 -1.45537 -1468000 −2.786x1018 5.177x1020
[C14:0] 0.0010501 0.1438498 -1994000 −3.777x1018 7.203x1020
[C16:0] -0.0024707 4.128352 -4194000 −8.566x1018 1.644x1021
[C16:1] -0.0024675 4.065027 -4147000 −8.479x1018 1.627x1021
[C18:0] -0.0032635 5.256582 -4642000 −9.541x1018 1.835x1021
[C18:1] -0.0030523 4.962927 -4488000 −9.212x1018 1.771x1021
[C18:2] -0.0042083 6.182805 -5077000 −1.054x1019 2.026x1021
[C18:3] -0.0041854 6.097639 -5023000 −1.043x1019 2.006x1021
[C20:0] -0.0017366 3.798791 -3788000 −7.653x1018 1.473x1021
[C22:0] -0.0046351 7.262782 -5397000 −1.124x1019 2.167x1021
Tabla 5.15: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n del segundo coeficiente
virial
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A´cido graso A B C
[C6:0] -14.03049 2008.998 −4.774x10−6
[C14:0] -12.43317 2008.964 -0.0001092
[C16:0] -12.15945 2008.969 −9.273x10−5
[C16:1] -12.30506 2008.965 -0.0001049
[C18:0] -11.91489 2009 −1.505x10−7
[C18:1] -12.05864 2009 −6.629x10−8
[C18:2] -12.20197 2008.97 −9.057x10−5
[C18:3] -12.34594 2008.969 −9.354x10−5
[C20:0] -11.69277 2009 −1.411x10−7
[C22:0] -11.48976 2009 −3.509x10−7
Tabla 5.16: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la viscosidad l´ıquida
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Coeficientes para el modelo de la viscosidad de vapor
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la viscosidad
de vapor de cada componente mediante la ecuacio´n 2.17, la NSRDS-AICHE propo-
ne la funcio´n NSRDS-2, la cual emplea cuatro coeficientes para la resolucio´n de la
viscosidad de vapor. En la Tabla: 5.17 se presentan los coeficientes para cada a´cido
graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
A´cido graso A B C D
[C6:0] 3.409x10−7 0.6417216 519.0745 -56900
[C14:0] 3.537x10−7 0.5972528 631.762 -66310
[C16:0] 2.851x10−7 0.6219277 631.8172 -69830
[C16:1] 3.019x10−7 0.6224427 631.583 -69870
[C18:0] 2.667x10−7 0.6235789 631.1192 -69970
[C18:1] 2.888x10−7 0.6209825 637.2222 -70440
[C18:2] 2.853x10−7 0.6303168 623.7406 -69910
[C18:3] 3.005x10−7 0.6316322 621.1359 -69730
[C20:0] 3.597x10−7 0.6168413 627.0074 -68440
[C22:0] 2.416x10−7 0.6254302 630.2745 -70120
Tabla 5.17: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la viscosidad del
vapor
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Coeficientes para el modelo de la conductividad te´rmica del l´ıquido
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la conductivi-
dad te´rmica del l´ıquido de cada componente mediante la ecuacio´n 2.18, la NSRDS-
AICHE propone la funcio´n NSRDS-0, la cual emplea seis coeficientes para la resolucio´n
de la conductividad te´rmica del l´ıquido. En la Tabla: 5.18 se presentan los coeficien-
tes para cada a´cido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
A´cido graso A B C D E F
[C6:0] 0.56735 -0.003983 1.82x10−5 −4.37x10−8 5.16x10−11 −2.42x10−14
[C14:0] 0.43825 -0.002990 1.36x10−5 −3.27x10−8 3.87x10−11 −1.82x10−14
[C16:0] 0.24271 -0.000639 2.77x10−6 −7.47x10−9 9.25x10−12 −4.44x10−15
[C16:1] 0.21697 -0.000487 2.10x10−6 −5.88x10−9 7.45x10−12 −3.64x10−15
[C18:0] 0.21021 -0.000297 1.22x10−6 −4.00x10−9 5.48x10−12 −2.82x10−15
[C18:1] 0.21539 -0.000371 1.56x10−6 −4.75x10−9 6.28x10−12 −3.16x10−15
[C18:2] 0.17047 0.000185 −9.75x10−7 9.13x10−10 9.65x10−14 −5.10x10−16
[C18:3] 0.16773 0.000209 −1.09x10−6 1.17x10−9 −1.92x10−13 −3.82x10−16
[C20:0] 0.47050 -0.003312 1.43x10−5 −3.20x10−8 3.50x10−11 −1.50x10−14
[C22:0] 0.26533 -0.000909 3.44x10−6 −7.78x10−9 8.52x10−12 −3.73x10−15
Tabla 5.18: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la conductividad
te´rmica del l´ıquido
Coeficientes para el modelo de la conductividad te´rmica de vapor
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la conducti-
vidad te´rmica de vapor de cada componente mediante la ecuacio´n 2.19, la NSRDS-
AICHE propone la funcio´n NSRDS-2, la cual emplea tres coeficientes para la reso-
lucio´n de la conductividad te´rmica de vapor. En la Tabla: 5.19 se presentan los
coeficientes para cada a´cido graso presente en el biodiesel derivado del aceite usado
de cocina. Tanto la viscosidad como la conductividad te´rmica de la fase gaseosa pue-
den ser correlacionadas con la misma ecuacio´n, debido a que ambas esta´n en funcio´n
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de las fuerzas intermoleculares del biodiesel siendo la conductividad te´rmica de la
fase gaseosa dependiente de la viscosidad de dicha fase [26].
A´cido graso A B C
[C6:0] -1001.519 0.6316545 −1.210x109
[C14:0] -916.8921 0.6366765 −2.088x109
[C16:0] -999.2526 0.6502713 −2.857x109
[C16:1] -1468.091 0.6326444 −3.904x109
[C18:0] -1409.032 0.6513606 −4.653x109
[C18:1] -1687.966 0.6492542 −5.258x109
[C18:2] -2203.431 0.6496575 −6.580x109
[C18:3] -2534.194 0.6475219 −7.110x109
[C20:0] -2596.475 0.6472523 −7.032x109
[C22:0] -2182.362 0.6527651 −9.338x109
Tabla 5.19: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de la conductividad
te´rmica del vapor
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 199
Coeficientes para el modelo de la tensio´n superficial
El modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM para determinar la tensio´n su-
perficial de cada componente mediante la ecuacio´n 2.20, la NSRDS-AICHE propone
la funcio´n NSRDS-6, la cual emplea cinco coeficientes para la resolucio´n de la tensio´n
superficial. En la Tabla: 5.20 presenta los coeficientes para cada a´cido graso presen-
te en el biodiesel derivado del aceite usado de cocina. La correlacio´n de Stephan
establece la dependencia de la entalp´ıa de vaporizacio´n con la tensio´n superficial,
debido a esto es posible utilizar la misma funcio´n termodina´mica que la entalp´ıa de
vaporizacio´n dada por la ecuacio´n 2.11, para el ca´lculo de la tensio´n superficial [40].
A´cidos grasos A B C D E
[C6:0] 0.0683064 3.271168 -5.830284 7.661095 -4.040282
[C14:0] 0.0894928 3.356945 -5.655834 7.441811 -3.982249
[C16:0] 0.0820788 3.417211 -5.648458 7.37469 -3.954829
[C16:1] 0.0834442 3.420459 -5.650959 7.35264 -3.934891
[C18:0] 0.0842265 3.451875 -5.626098 7.320936 -3.931374
[C18:1] 0.0862584 3.453284 -5.628835 7.30272 -3.913807
[C18:2] 0.0859565 3.460851 -5.63617 7.281365 -3.89311
[C18:3] 0.0880193 3.505881 -5.758617 7.394938 -3.929457
[C20:0] 0.091443 3.517796 -5.715133 7.410996 -3.972449
[C22:0] 0.0884578 3.542247 -5.697 7.410063 -3.992918
Tabla 5.20: Coeficientes de los a´cidos grasos para la ecuacio´n de tensio´n superficial
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Para demostrar la exactitud de los coeficientes se grafican las correlaciones
emp´ıricas contra el modelo ajustado del co´digo CFD OpenFOAM para las propieda-
des de transporte y termo-f´ısicas del a´cido ole´ico; a´cido graso de mayor proporcio´n en
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina. En la Figura: 5.19 a la Figura: 5.21
se presenta la comparativa entre las correlaciones emp´ıricas de grupos funcionales
con los modelos empleado por el co´digo CFD OpenFOAM.
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Figura 5.19: Propiedades de transporte y termo-f´ısicas para el a´cido ole´ico (a) densidad,
(b) presio´n de vapor, (c) entalp´ıa de vaporizacio´n y (d) capacidad calor´ıfica del l´ıquido
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Figura 5.20: Propiedades de transporte y termo-f´ısicas para el a´cido ole´ico (e) capacidad
calor´ıfica del vapor, (f) segundo coeficiente virial, (g) viscosidad del l´ıquido y (h) viscosidad
del vapor
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Figura 5.21: Propiedades de transporte y termo-f´ısicas para el a´cido ole´ico (i) conducti-
vidad te´rmica del l´ıquido, (j) conductividad te´rmica del vapor y (k) tensio´n superficial
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 204
5.3.3 Propiedades de transporte del biodiesel derivado
del aceite usado de cocina
La informacio´n anteriormente expuesta tiene como fin proporcionar informa-
cio´n u´til y sencilla para la determinacio´n de las propiedades de transporte de diez
a´cidos grasos que pueden estar presentes en un biodiesel con el objeto que mediante
el conocimiento de la composicio´n determinada mediante cromatograf´ıa se pueden
determinar de manera simple y eficiente las propiedades de transporte de los a´cidos
grasos o emplear los coeficientes de manera directa para la simulacio´n de la inyec-
cio´n de algu´n a´cido graso, sin embargo el objetivo de este estudio es la simulacio´n de
un chorro de biocombustible para esto se utilizaran las ecuaciones propuestas en la
seccio´n 5.2.3 para la determinacio´n de las propiedades de transporte de un biodiesel
adema´s emulando la metodolog´ıa usada para la determinacio´n de los coeficientes
para el ajuste de los modelos del co´digo CFD OpenFOAM se determinan las pro-
piedades de transporte para el biodiesel derivado del aceite usado de cocina y los
coeficientes para la simulacio´n en el co´digo.
Densidad
En la Figura: 5.22 se muestra la densidad del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina (B100) determinado mediante las correlaciones emp´ıricas y mediante el
modelo propuesto por el co´digo CFD OpenFOAM para el cual los coeficientes se
reportan en la Tabla: 5.21 estos coeficientes se comparan con los reportados para el
diesel (B0).
En la Figura: 5.22 se muestra el aumento en la densidad del biodiesel en comparacio´n
con la de un diesel, la tendencia de este comportamiento fue reportado por Ramirez
et al. [10] y por Phankosol et al. [11].
El aumento en la densidad del biodiesel contribuye a la variacio´n en el proceso de
inyeccio´n, retraso de la ignicio´n y en el proceso de break-up en general.
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Figura 5.22: Densidad del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Combustible A B D
B100 35.69372 0.1820349 0.2728745
B0 60.92023 0.2582 0.26628
Tabla 5.21: Coeficientes para la ecuacio´n de densidad de un biodiesel derivado del
aceite usado de cocina
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Presio´n de vapor
En la Figura: 5.23 se muestra la presio´n de vapor del biodiesel derivado del aceite
usado de cocina (B100) determinado mediante las correlaciones emp´ıricas y mediante
el modelo propuesto por el co´digo CFD OpenFOAM para el cual los coeficientes se
reportan en la Tabla: 5.22 estos coeficientes se comparan con los reportados para
el diesel (B0). En la Figura: 5.23 se muestra la disminucio´n en la presio´n de vapor
del biodiesel en comparacio´n con la de un diesel, esta disminucio´n se debe a la falta
de componentes vola´tiles presentes en el biodiesel, adema´s esta disminucio´n en la
presio´n de vapor afecta de manera significativa el proceso de evaporacio´n para el
cual se requerira´ un aumento en la temperatura para igualar le presio´n vapor de un
diesel [1].
Figura 5.23: Presio´n de vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Combustible A B C D E
B100 144.1675 -13310 -17.86923 1.621x10−5 1.930388
B0 249.21 -16915 -35.195 0.028451 1
Tabla 5.22: Coeficientes para la ecuacio´n de la presio´n de vapor de un biodiesel
derivado del aceite usado de cocina
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Entalp´ıa de vaporizacio´n
La entalp´ıa de vaporizacio´n del biodiesel es mayor que la del diesel este comporta-
miento se muestra en la Figura: 5.24, este aumento en la entalp´ıa de vaporizacio´n
afecta el proceso de formacio´n de mezcla con el aire puesto que es necesario un
aumento en la temperatura para tener una mezcla ra´pida y eficiente, sin embargo
el biodiesel es sensible al aumento de temperatura y en los mismos intervalos de
temperatura presenta un cambio ma´s abrupto que el diesel [41]. Este efecto permite
administrar de manera ma´s eficiente el gas y las temperaturas dentro de la ca´mara.
En la Tabla: 5.23 se muestran los coeficientes empleados para la entalp´ıa de vapori-
zacio´n de un biodiesel empleados para la simulacio´n en el co´digo CFD OpenFOAM.
Figura 5.24: Entalp´ıa de vaporizacio´n del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina
Combustible A B C D E
B100 522300 0.2401479 -0.2036213 1.147964 -0.7324267
B0 455764.34533 0.428 0 0 0
Tabla 5.23: Coeficientes para la ecuacio´n de la entalp´ıa de vaporizacio´n de un bio-
diesel derivado del aceite usado de cocina
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Capacidad calor´ıfica del l´ıquido
Un aumento en la capacidad calor´ıfica indica que al combustible entrega menor poder
calor´ıfico. La capacidad calor´ıfica l´ıquida aumenta conforme aumenta la temperatura,
en un biodiesel la cual es menor que la del diesel como se muestra en la Figura: 5.25
lo que implica que el calentamiento de las gotas de biodiesel sea ma´s ra´pido que las
del diesel bajo la misma tasa de entrada de calor.
La diferencia entre la capacidad calor´ıfica entre el biodiesel y el diesel tiende a ser
ma´s pronunciada a medida que aumenta la temperatura.
El biodiesel generalmente tiene un poder calor´ıfico menor al diesel y por lo tanto
su razo´n de aumento de temperatura de las gotas de biodiesel tendra´ a ser mayor
a las gotas de diesel bajo la misma entrada de calor. Por lo tanto, un aumento en
esta´ razo´n significa un proceso de vaporizacio´n mejorado.
En la Tabla: 5.24 se presentan los coeficientes empleados para la simulacio´n del
biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
Figura 5.25: Capacidad calor´ıfica del l´ıquido del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina
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Combustible A B C D E F
B100 -7381.771 106.4078 -0.47797 0.00107 −1.168x10−6 4.976x10−10
B0 2565.7284 -4.78114 0.012036 0 0 0
Tabla 5.24: Coeficientes para la ecuacio´n de la capacidad calor´ıfica del l´ıquido de un
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Capacidad calor´ıfica del vapor
La capacidad calor´ıfica del vapor es de especial intere´s puesto que determina la tasa
de transferencia de energ´ıa y la distribucio´n de temperaturas en la gota y en la
mezcla de aire rica en combustible. La capacidad de vapor del biodiesel es menor
que la del diesel como se muestra en la Figura: 5.26, esta variacio´n en la capacidad
calor´ıfica genera un proceso de evaporacio´n ma´s eficiente pero con un desempen˜o
del motor deficiente. Para la simulacio´n del chorro se requieren coeficientes que se
muestran en la Tabla: 5.25.
Figura 5.26: Capacidad calor´ıfica del vapor del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina
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Combustible A B C D E
B100 912.7285 3234.751 -1319.739 1914.571 -602.6746
B0 1134.118311 3629.178595 -1440.3 2275.293358 -682
Tabla 5.25: Coeficientes para la ecuacio´n de la capacidad calor´ıfica del vapor de un
biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Segundo coeficiente virial
El segundo coeficiente virial permite predecir la expansio´n del gas en la ecuacio´n
de estado, este coeficiente en el biodiesel disminuye debido al incremento en la elec-
tronegatividad presente en el biodiesel, puesto que al atraer ma´s electrones de los
enlaces carbo´n-carbo´n por parte de la zona del carboxilo disminuye la capacidad
de compartir electrones con el oxigeno presente en la ca´mara de combustio´n. En la
Figura: 5.27 se puede observar el aumento del coeficiente virial por parte del diesel,
esto debido a su nula electronegatividad que permite el uso de los electrones de los
enlaces carbo´n-carbo´n. En la Tabla: 5.26 se exponen los coeficientes empleados para
la simulacio´n del chorro de biodiesel.
Figura 5.27: Segundo coeficiente virial del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina
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Combustibles A B C D E
B100 -0.0029789 4.84122 -4445000 −9.121x1018 1.753x1021
B0 0.002478 -2.626920 -1427174.48284 −1.682x1019 3.488x1021
Tabla 5.26: Coeficientes para la ecuacio´n del segundo coeficiente virial de un biodiesel
derivado del aceite usado de cocina
Viscosidad del l´ıquido
La viscosidad l´ıquida es una propiedad de especial intere´s puesto que es usada para
el modelado tanto del flujo de fluido dentro del inyector como para el proceso de
break-up y formacio´n de mezcla. Usualmente el combustible se inyecta a tempe-
raturas relativamente bajas aproximadamente entre 27 y 40◦C y debido a la alta
viscosidad del biodiesel se presentaran diferencias significativas en el proceso de in-
yeccio´n. En la Figura: 5.28 se muestra que existe una amplia diferencia entre la
viscosidad del biodiesel y el diesel, esta diferencia conlleva a que el proceso de break-
up sea deficiente. Otro efecto derivado del aumento en la viscosidad es la necesidad
de aumentar la presio´n de inyeccio´n. En la Tabla: 5.27 se presentan los coeficientes
empleados en la simulacio´n para la ecuacio´n de la viscosidad l´ıquida del biodiesel.
Figura 5.28: Viscosidad del l´ıquido del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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Combustible A B C
B100 -12.08264 2009.014 4.041x10−5
B0 -18.964 2010.9 1.0648
Tabla 5.27: Coeficientes para la viscosidad l´ıquida de un biodiesel derivado del aceite
usado de cocina
Viscosidad del vapor
La viscosidad de vapor del biodiesel es mayor que la del diesel a bajas temperatu-
ras, sin embargo al aumento de la temperatura aumentan las colisiones moleculares
permitiendo que la viscosidad del diesel aumente. El biodiesel se asume como un
gas diluido puesto que se conoce que los gases ma´s densos son gases polares. En la
Figura: 5.29 se muestra el comportamiento de la viscosidad de vapor en funcio´n de
la temperatura y en la Tabla: 5.28 se exponen los coeficientes para la simulacio´n del
chorro de biodiesel.
Figura 5.29: Viscosidad del vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
Conductividad te´rmica del l´ıquido
La conductividad te´rmica del l´ıquido es una propiedad de sumo intere´s puesto que
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Combustibles A B C D
B100 1.845x10−7 0.675059 500.4932 -58330
B0 4.4565x10−8 0.8684 228.16 -4347.2
Tabla 5.28: Coeficientes para la viscosidad de vapor de un biodiesel derivado del
aceite usado de cocina
es usado en la simulacio´n para determinar la tasa de transferencia de calor entre el
interior de la gota y su superficie, asumiendo una distribucio´n transitoria de tem-
peratura. En la Figura: 5.30, se presenta la conductividad del biodiesel derivado del
aceite usado de cocina el cual presenta valores superiores al diesel. Este comporta-
miento entra en contradiccio´n con el reportado por Ismail et al. [1] y por Raitz et al.
[41], los cuales reportan conductividad te´rmica del biodiesel menor que la del diesel,
sin embargo una conductividad te´rmica menor representar´ıa una tasa de transferen-
cia de calor deficiente lo que implicar´ıa que el biodiesel no alcanzara´ la temperatura
de evaporacio´n ra´pidamente entrando en contradiccio´n con el hecho de que la baja
capacidad calor´ıfica permite un proceso de evaporacio´n mejorada por la razo´n de
aumento de temperaturas en las gotas.
Esta propiedad es muy relevante por el hecho de controlar la transferencia de calor
por parte del gas circundante a la gota. Sin embargo, no se cuenta con mucha infor-
macio´n en la literatura que determinen la conductividad te´rmica de un biodiesel de
manera experimental en un amplio rango de temperaturas. En el trabajo expuesto
por Kolodnytska et al. [42] se realiza la determinacio´n de la conductividad te´rmica
del biodiesel de ricino, reportando una conductividad del mismo orden de magni-
tud al propuesto en este´ estudio. Un valor similar en la conductividad te´rmica se
encuentra reportado por Janke et al. [43] donde se evalu´an mezclas de biodiesel con
diesel con valores de conductividad te´rmica ma´s elevados a su vez el estudio compu-
tacional realizado por McCrady et al. [44] exponen valores de conductividad te´rmica
para biodiesel de cuatro diferentes fuentes reportando valores del mismo grado de
magnitud a los expuestos en este estudio, cabe mencionar que los valores expuestos
Cap´ıtulo 5. Propiedades de transporte y termo-f´ısicas 214
por McCrady et al. son empleado en la hoja de seguridad para diversos combustibles
empleada por el Methanol Institute [45]. En la Tabla: 5.29 se presentan los coefi-
cientes para la determinacio´n de la conductividad te´rmica de un biodiesel derivado
del aceite usado de cocina.
Figura 5.30: Conductividad te´rmica del l´ıquido del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina
Combustible A B C D E F
B100 0.27117 -0.000850 3.152x10−6 −7.242x10−9 8.077x10−12 −3.625x10−15
B0 0.1957 -0.000199 0 0 0 0
Tabla 5.29: Coeficientes para la conductividad te´rmica del l´ıquido de un biodiesel
derivado del aceite usado de cocina
Conductividad te´rmica del vapor
El mecanismo de conduccio´n en gases de baja densidad, es primordialmente v´ıa
colisiones moleculares, y el valor absoluto de k, para los gases, incrementa con la
temperatura, puesto que aumenta la velocidad molecular. Los elementos con elec-
tronegatividad ma´s alta atraen con ma´s fuerza electrones de enlace dificultando que
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se compartan los electrones libres, esto conlleva a una disminucio´n en las interaccio-
nes moleculares y las colisiones, por lo tanto la conductividad te´rmica del biodiesel
disminuye. En la Figura: 5.31 se puede observar el aumento en la conductividad
te´rmica del diesel en comparacio´n en la del biodiesel. En la Tabla: 5.30 se expo-
nen los coeficientes empleados para la determinacio´n de la conductividad te´rmica de
vapor de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina.
Figura 5.31: Conductividad te´rmica del vapor del biodiesel derivado del aceite usado
de cocina
Combustible A B C
B100 -2813.089 0.6489541 −8.490x109
B0 -0.000628 0.994 -5490
Tabla 5.30: Coeficientes para la conductividad te´rmica del vapor de un biodiesel de-
rivado del aceite usado de cocina
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Tensio´n superficial
Como se menciono´ anteriormente la tensio´n superficial es una de las propiedades
ma´s relevantes en el proceso de atomizacio´n, es la propiedad encargada de contra-
rrestar la presio´n dina´mica ejercida por la ca´mara de combustio´n manteniendo la
gota esfe´rica por ma´s tiempo retrasando el proceso de evaporacio´n, mezcla e igni-
cio´n. Esta propiedad se debe a las atracciones intermolecualres entre cada mole´cula
del biodiesel.
El factor peso propuesto por Allen et al. [27] permite que cada a´cido graso que con-
forma el biodiesel tenga una contribucio´n en la propiedad global. Este aumento en
la tensio´n superficial es una de los factores que intervienen en el incremento de la
penetracio´n, retraso de la ignicio´n, entre otros. En la Figura: 5.32 se puede observar
el aumento en la tensio´n superficial del biodiesel, dicho aumento fue reportado por
Ejim et al. [39] para diferentes tipos de biodiesel, para diesel puro y para ciertas
mezclas a 80◦C. En la Tabla: 5.31 se muestran los coeficientes para el computo de
la tensio´n superficial de un bidiesel derivado del aceite usado de cocina.
Figura 5.32: Tensio´n superficial del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
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Combustible A B C D E
B100 0.0928785 3.760398 -6.072409 7.643074 -4.084812
B0 0.056436 1.3658 0 0 0
Tabla 5.31: Coeficientes para la tensio´n superficial de un biodiesel derivado del aceite
usado de cocina
Difusividad de vapor
La difusividad de vapor es una de las propiedades que rigen la mezcla combustible-
aire, sin embargo esta propiedad es funcio´n de la presio´n y de las especies presentes
en el sistema, por lo que no existe informacio´n experimental para constatar los re-
sultados determinados para un biodiesel en una ca´mara de combustio´n, sin embargo
el co´digo CFD OpenFOAM emplea una relacio´n directa para la determinacio´n de la
difusividad de vapor lo cual facilita el ca´lculo dada por la ecuacio´n5.66:
DFA =
3.6059x10−3T 1.75{ 1
PMF
+ 1
PMA
}0.5
P [(
∑
1 v1)
1/3 + (
∑
2 v2)
1/3)]2
(5.66)
Dicha relacio´n fue expuesta con anterioridad en la seccio´n 5.2.15, con su cambio
a unidades del sistema internacional [29], la cual emplea un factor de contribucio´n,
sin embargo no hay un factor de contribucio´n para el biodiesel derivado del aceite
usado de cocina, por lo tanto es necesario determinarlo. Para esto se hace uso de
las propiedades de mezcla del biodiesel con el objeto de determinar la difusividad de
vapor de un biodiesel dentro de la ca´mara de combustio´n con N2 como gas ambiental
a una presio´n de 35 bares. Con esta informacio´n es posible determinar el factor de
contribucio´n del biodiesel para el modelo empleado por el co´digo CFD OpenFOAM.
El co´digo muestra que para el calculo de la difusividad de cada compuesto se utilice
la contribucio´n del n−heptano, esto sin duda es empleado con el objetivo de reducir
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la complejidad que impone el ca´lculo de la difusividad de vapor (D).
Sin embargo el uso de esta suposicio´n supondra´ un error cuando se trate de
componentes ma´s pesados o como es el caso de un biodiesel que se compone de una
mezcla de a´cidos grasos. En la Tabla: 5.32 se presentan los volu´menes de difusio´n
ato´mica empleados para la simulacio´n del biodiesel derivado del aceite usado de
cocina.
Combustible masa gr
mol
Difusio´n ato´mica
B100 276.91041 138.5
B0 198.392 147.18
N2 28.97 17.9
Tabla 5.32: Volu´menes de difusio´n ato´mica de un biodiesel derivado del aceite usado
de cocina
Una vez determinadas estas contribuciones es posible graficar el comportamien-
to de la difusividad en funcio´n de la temperatura a la presio´n constante de 35 bares.
En la Figura: 5.33 se puede observar el comportamiento de la difusividad el cual
aumenta conforme incrementa la temperatura. Cabe mencionar que la difusividad al
igual que las otras propiedades del vapor depende de las colisiones intermoleculares
razo´n por la cual tendra´n a aumentar conforme la temperatura se incrementa. Como
se comento´ anteriormente no hay informacio´n relacionada con la difusividad para
sistemas de combustibles dentro de ca´maras a volumen constante, sin embargo estos
valores y el comportamiento para sistemas de a´cidos grasos fue reportado por Yang
et al. [46] para sistemas de a´cidos grasos insaturados de dieciocho carbonos en dio´xi-
do de carbono super cr´ıtico donde se mantiene la tendencia de los valores absolutos.
Con respecto a los a´cidos grasos saturados Liong et al. [47] probaron sistemas de
a´cidos grasos saturados confirmando la tendencia y los valores absolutos.
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Figura 5.33: Difusividad de vapor del biodiesel derivado del aceite usado de cocina
5.3.4 Generacio´n de la librer´ıa del biodiesel para el
co´digo CFD OpenFOAM
Las propiedades de transporte reales para un biodiesel son de importante in-
tere´s puesto que son una de las principales causas de las variaciones en el proceso
de formacio´n de mezcla, por lo tanto implementarlas en el co´digo CFD OpenFOAM
es una tarea que nos permite simplificar la simulacio´n.
Descripcio´n de las propiedades termo-f´ısicas de las librerias
Antes de generar la librer´ıa es necesario identificar donde se encuentran los compues-
tos con los que cuenta el co´digo CFD OpenFOAM, en dado caso si se desea simular
algu´n otro hidrocarburo, estos compuestos se encuentran como componentes puros,
uno de los inconvenientes de las librer´ıas de OpenFOAM, puesto que simular el cho-
rro de algu´n otro compuesto requiere la generacio´n de dicha librer´ıa.
Las propiedades de los componentes puros se encuentran en los archivos del sistema
ubicados en la carpeta de archivos compartidos de paquetes de aplicacio´n esta´tica
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/opt. A continuacio´n se presenta la direccio´n de la carpeta donde se ubican las com-
puestos puros.
opt/openfoam230/src/thermophysicalModels
En esta carpeta se encuentran las propiedades de los compuestos puros y las fun-
ciones termo-f´ısicas del sistema nacional de informacio´n esta´ndar por sus siglas en
ingles NSRDS, las cuales se encuentran organizadas en seis carpetas que participan
en la generacio´n de la propiedad de transporte y termo-f´ısicas.
En esa misma direccio´n se encuentra la carpeta properties, la cual contiene cuatro
carpetas entre ellas la ma´s relevante es la carpeta liquidProperties esta carpeta con-
tiene una base de datos de diversos hidrocarburos y compuestos inorga´nicos l´ıquidos,
para la generacio´n de las propiedades de transporte, y las carpetas de compilacio´n
liquidProperties, lnInclude y Make.
A modo de poder explicar como se realiza el ca´lculo de las propiedades y la conexio´n
entre los l´ıquidos y las funciones termo-f´ısicas NSRDS se presenta la Figura: 5.34, la
cual muestra un diagrama de las conexiones entre las funciones y las librer´ıas.
Figura 5.34: Diagrama de colaboracio´n para el tetradecano
La clase thermophysicalFunctions es una clase abstracta o clase gene´rica usada
como base para la creacio´n de objetivos espec´ıficos que conforman un protocolo,
o una serie de operaciones, se usa para la creacio´n de jerarqu´ıas, empleados en la
programacio´n orientada a objetos. Dicha programacio´n presenta objetos en el domi-
nio computacional del problema en vez de resolverlos como sistemas de ecuaciones.
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En estas clases se encuentran sub-clases como las funciones NSRDS: NSRDSfunc0,
NSRDSfunc1, NSRDSfunc2, NSRDSfunc4, NSRDSfunc5, NSRDSfunc6, NSRDSfunc7 y
APIfunctions. En la seccio´n 2.3.1 se dieron detalles de cada una de estas funciones.
En la Figura: 5.34 se muestra como la clase abstracta y las funciones NSRDS esta´n
unidas con una linea azul so´lida mientras que la clase escalar de las funciones NSRDS
esta´n unidas con una l´ınea roja punteada, esta u´ltima clase regresa un escalar a trave´s
de una funcio´n la cual usa una serie de variables escalares como los coeficientes de
la a a la f.
Los l´ıquidos como el tetradecano son una clase abstracta, la cual esta conectada a
las clases escalares, puesto que el l´ıquido emplea las clases escalares de los coeficien-
tes expuestos en las secciones 5.3.2 y 5.3.3, e´stos emplean las funciones escalares y
regresan una propiedad escalar.
Implementacio´n de la librer´ıa del biodiesel
Los comandos para la terminal de linux se encuentran sen˜alados debidamente y las
modificaciones se encuentran subrayadas.
Crear un carpeta para las propiedades termo-f´ısicas del biodiesel en el direc-
torio del usuario:
mkdir–p$WM PROJECT USER DIR/applications
Se accede a ese directorio y se copia el directorio del tetradecano C14H30
cd $WM PROJECT USER DIR/applications/myliquidProperties cp −
r $FOAM SRC/src/thermophysicalModels/properties/liquidProperties/C14H30
Estas instrucciones deben de crear una carpeta dentro de la carpeta ra´ız del
co´digo CFD OpenFOAM con el nombre applications en la cual se encuentra una
con el nombre myliquidProperties, la cual contiene la librer´ıa de liquidProperties
y los coeficientes para las funciones escalares NSRDS del tetradecano junto
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con las dependencias del co´digo. En la Figura: 5.35 se muestran las carpetas
creadas donde se encuentra la informacio´n para el co´digo.
(a) Carpeta Applications (b) Carpeta liquidProperties
Figura 5.35: Ubicacio´n de las propiedades
Sin embargo la carpeta del tetradecano, anteriormente copiado, es un hidrocar-
buro puro no un biodiesel de una amplia composicio´n, por lo tanto es necesario
renombrarlo, para este caso se nombrara como el compuesto mayoritario en el
biodiesel, el a´cido ole´ico (C18H34O2), sin embargo e´ste es solo el nombre de
las librer´ıas, puesto que los coeficientes que se emplearan sera´n los expuestos
en la Tabla: 5.21 a la Tabla: 5.32, por lo tanto el nombre servira´ u´nicamente
para que el co´digo pueda acceder a la librer´ıa.
En la carpeta generada para el tetradecano se emplea los siguientes coman-
dos de terminal para cambiar el nombre a todos los archivos que contengan la
coincidencia con la palabra C14H30
mv C14H30 C18H34O2
cd C18H34O2
rename C14H30 C18H34O2
sed –i s/”C14H30”/”C18H34O2”/gC18H34O2.C
sed –i s/”C14H30”/”C18H34O2”/gC18H34O2.H
sed –i s/”C14H30”/”C18H34O2”/gC18H34O2I.H
rmC18H34O2.dep
Estos comandos permiten que las coincidencias con C14H30 sean reemplazadas
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por C18H34O2, tanto en la carpeta como en los co´digos. Estos archivos se
muestran en la Figura: 5.36.
Figura 5.36: Co´digos
Se modifican los coeficientes que se encuentran en ese archivo de librer´ıa con
los propuestos para los a´cidos grasos, en caso de simular un substituto, o para
el biodiesel derivado del aceite usado de cocina o cualquier otro biodiesel de
composicio´n conocida y que sus a´cidos grasos este´n dentro de los propuestos en
la Tabla: 4.3. En la Figura: 5.37 se muestra la variacio´n del archivo abstracto
para el biodiesel y para el tetradecano.
(a) Tetradecano (b) Biodiesel
Figura 5.37: Propiedades criticas y coeficientes de densidad para: (a) tetradecano y
(b) biodiesel
Sin embargo es necesario crear dependencia de esta librer´ıa para ello se crean
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los directorios Make/file y Make/options con el siguiente comando:
cd $WM PROJECT USER DIR/applications
myliquidProperties/liquidProperties
mkdir Make
touch Make/files
El contenido del archivo Make/files debe de contener lo siguiente:
liquidProperties/liquidProperties.C
C18H34O2/C18H34O2.C
LIB = $(FOAM USER LIBBIN)/libmyliquidProperties
Se crea y modifica el directorio Make/options de la siguiente manera:
touch Make/files
El contenido de este fichero debe contener lo siguiente:
EXE INC = −I$(LIB SRC)/thermophysicalModels/
thermophysicalFunctions/lnInclude
LIB LIBS = −lthermophysicalFunctions
Con este u´ltimo comando de terminal es posible generar dependencia del solu-
cionador a la nueva librer´ıa.
Finalmente se compila la nueva librer´ıa de la siguiente manera:
wmake libso
Con esto una nueva librer´ıa fue creada, y aparecera´ en el directorio RUN
A continuacio´n se presentan las conclusiones para las propiedades de transporte y
termo-f´ısicas.
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5.4 Conclusiones
Este cap´ıtulo se enfoco´ en el desarrollo e implementacio´n de las propiedades de
transporte de un biodiesel derivado del aceite usado de cocina, el cual se usara´ para
la simulacio´n de un chorro libre en condiciones no evaporativas que se abordara en
el siguiente cap´ıtulo.
Para llevar acabo la correcta simulacio´n de un chorro de biodiesel es de suma impor-
tancia implementar las propiedades de transporte correspondientes para el biodiesel,
dichas propiedades juegan un papel muy importante en el proceso de inyeccio´n de
un biocombustible, por esta razo´n es indispensable contar con modelos robustos,
recientes y capaces de determinar dichas propiedades. Estos modelos a pesar de ser
ampliamente citados es necesario comprobarlos con informacio´n experimental a mo-
do que se demuestre que son lo ma´s robustos.
Existen diferencias muy amplias entre un biodiesel y un diesel, principalmente de-
bido a que el biodiesel es una mezcla de a´cidos grasos y un diesel es una mezcla de
hidrocarburos, los cuales a su vez presentan diferencias significativas en sus propie-
dades principalmente por el hecho de su variada qu´ımica molecular.
Entre los a´cidos grasos que conforman un biodiesel, la diferencia radica en el grado
de insaturacio´n de e´stos, puesto que la presencia de dobles enlaces desempen˜an el
papel de depo´sitos energe´ticos que tienden a potenciar las propiedades de transporte
y termo-f´ısicas que involucran interacciones intermoleculares, sin embargo un biodie-
sel que cuenta con ma´s a´cidos grasos insaturados que saturados los cuales conllevan
mayor disposicio´n para un proceso ma´s eficiente de combustio´n, reduccio´n de hi-
drocarburos no quemados, pero un aumento en la generacio´n de NOx, compuestos
aroma´ticos, entre otros.
Los efectos principales ocasionados por las propiedades de transporte entre un bio-
diesel y un diesel interactu´an en cierto grado con el proceso inicial de inyeccio´n
debido al aumento en la viscosidad y la densidad del fluido. Estas variaciones en
estos dos procesos anteriores a la formacio´n del chorro conllevan a variaciones en
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le retraso de la ignicio´n, la velocidad de vaporizacio´n, la formacio´n de la mezcla,
combustio´n y generacio´n de emisiones.
La metodolog´ıa empleada para la implementacio´n de las propiedades en el co´di-
go permite realizar simulaciones del chorro de una manera sencilla y eficiente en
un amplia rango de temperaturas para un biodiesel de composicio´n variada. Estos
coeficientes permiten la simulacio´n eficiente de cualquier a´cido graso, mediante la
creacio´n de la librer´ıa adecuada para la simulacio´n.
Como se comento´ anteriormente la variacio´n en la estructura molecular de cada a´ci-
do graso influye de mayor a menor grado en la propiedad global del biodiesel, por
lo tanto el uso completo de la composicio´n permite estimar con precisio´n las propie-
dades de transporte, sin embargo una estrategia empleada para simplificar la tarea
de computo de las propiedades, es mediante el uso de substitutos, te´rmino que hace
referencia al uso del compuesto ma´s abundante en el biodiesel y asumir que las pro-
piedades globales del biodiesel son iguales a las de ese compuesto mayoritario. Esta
suposicio´n facilita el ca´lculo de las propiedades, sin embargo es una suposicio´n aven-
turada que puede llevar a un grado de inexactitud en los ca´lculos de las propiedades
y de los para´metros macrosco´picos del chorro, puesto que cada compuesto juega un
papel importante en la formacio´n de mezcla y en las propiedades del biodiesel.
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6.1 Introduccio´n
En el cap´ıtulo anterior se describieron los me´todos empleados para el desarrollo
de las propiedades de transporte, las cuales se emplearan para la correcta simulacio´n
de un chorro de biodiesel derivado del aceite usado de cocina (B100) y para mezclas
con diesel (B0).
El objetivo de este trabajo es la simulacio´n de un chorro libre de biodiesel en con-
diciones no evaporativas, sin embargo como se ha comentado anteriormente en la
seccio´n 2.2 son muchos los efectos negativos relacionados con el uso del biodiesel
puro (B100), por lo tanto una estrategia para mitigar los efectos del biodiesel en el
desempen˜o del motor es la inyeccio´n del biodiesel como una mezcla binaria con diesel
o con algu´n otro aditivo tal es el caso de etanol, que permite mitigar el aumento en
la entalp´ıa de vaporizacio´n y la disminucio´n en la presio´n de vapor [1, 2].
Las mezclas binarias de biodiesel-diesel han sido ampliamente estudiadas, sin em-
bargo no todas pueden ser empleadas en sistemas de automocio´n debido a que deben
de cumplir con la especificacio´n D6751-07B [3], un esta´ndar impuesto por la Socie-
dad Americana para Pruebas y Materiales, por sus siglas en ingles (ASTM) la cual
asegura la calidad del biodiesel empleado en mezclas. Una mezcla que cumpla con
estos esta´ndares es registrado legalmente como una mezcla o aditivo.
El biodiesel puede ser mezclado y usado en una amplia variedad de composiciones,
sin embargo la Agencia de Proteccio´n Ambiental de Estados Unidos por sus siglas
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en ingles EPA (Environmental Protection Agency), recomienda el uso del 20% de
biodiesel y un 80% de diesel en una mezcla para motores de combustio´n interna.
Numerosos estudios han demostrado el aumento en la generacio´n de o´xidos de
nitro´geno (NOx) mediante el uso de biodiesel, una emisio´n dependiente de la carga
del motor, la cual adema´s var´ıa dependiendo el ciclo o la aplicacio´n. Este incremento
de emisiones es esperado con un aumento en el porcentaje de biodiesel en la mezcla,
sin embargo un incremento en la mezcla disminuye la formacio´n de o´xidos de car-
bono (CO) e hidrocarburos sin quemar (HC) [4].
En la Figura: 6.1 se puede observar el aumento de la variacio´n de emisiones en fun-
cio´n del porcentaje de biodiesel en la mezcla de biocombustible. Esta es la principal
Figura 6.1: Impactos promedio en emisiones al emplear biodiesel en un motor
razo´n por la que se selecciona la mezcla B20 como primera mezcla de estudio, adema´s
de las mezclas puras: biodiesel derivado del aceite usado de cocina (B100) y diesel
puro (B0).
En Me´xico el panorama no es des-favorecedor, como se comento en la seccio´n 1.2 la
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forma correcta de introduccio´n del biodiesel es mediante un reciclaje que hace que
la materia prima sea econo´mica y viable generando as´ı un negocio que sea rentable.
Para poder profundizar en el conocimiento de la formacio´n del chorro es necesario
emplear las mezclas permitidas y que pueden ser usadas de manera habitual, sin em-
bargo una de las contribuciones de este trabajo, adema´s de la determinacio´n de las
propiedades, es la simulacio´n y el ana´lisis de la mezcla permitida de biocombustible
adema´s de poder analizar una mezcla adicional con 50% biodiesel y 50% diesel con
el objetivo de profundizar en el comportamiento del chorro y poder ampliar el uso
del biodiesel en las mezclas binarias. En la Tabla: 6.1 se presentan las mezclas de
biocombustibles seleccionadas para la simulacio´n de un chorro diesel.
Combustible [%] Biodiesel [%] diesel
B0 0 100
B20 20 80
B50 50 50
B100 100 0
Tabla 6.1: Mezclas de biocombustibles empleadas para la simulacio´n de un chorro
diesel.
El escenario en Me´xico contempla mezclas con una cantidad inferior al 20% de bio-
diesel con un 2.5%, 5% y un 10%, estas mezclas no cumplira´n el objetivo de la
rentabilidad por esta razo´n se propone una mezcla donde se aumente la porcio´n de
biodiesel sin que las propiedades se vean influenciadas [5].
Este cap´ıtulo constara´ de tres secciones donde se abordaran los temas relacionados
con el desarrollo de los para´metros empleados en la simulacio´n para cada mezcla, el
me´todo nume´rico empleado para la simulacio´n y el ana´lisis de la penetracio´n de las
diversas mezclas de biocombustibles.
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6.2 Condiciones de trabajo de las mezclas de
combustible objeto de estudio
Como se comento en el cap´ıtulo anterior los combustibles se inyectan a tempe-
raturas relativamente fr´ıas entre 27 y 40◦C, a estas temperaturas el valor absoluto
de la viscosidad de un biodiesel es mayor en comparacio´n con un diesel (ver Figura:
5.28), esta variacio´n en la viscosidad genera diferencias en la inyeccio´n del fluido y de
su transporte dentro del inyector, la velocidad de inyeccio´n y el desarrollo del chorro,
por lo tanto para compensar este aumento en la velocidad es necesario aumentar la
presio´n de inyeccio´n al momento de inyectar biodiesel [6, 7, 8, 9], esta afirmacio´n es
cuestionable, puesto que existen restricciones que deben de tomarse para determinar
cuanto hay que aumentar la presio´n de inyeccio´n entre cada biocombustible.
Dichas restricciones las imponen las propiedades de transporte de cada biocombus-
tible puesto que de ellas depende la formacio´n del chorro, el a´ngulo del chorro y la
fluidez del combustible dentro del inyector.
La presio´n de inyeccio´n es un para´metro que emplea el co´digo CFD OpenFOAM para
simular la velocidad inicial de inyeccio´n del chorro, la cual sera´ usada posteriormente
para el modelo KH-RT descrito en la seccio´n 2.5.3 usada en la ecuacio´n 2.98, esta
presio´n debe de variar para cada mezcla de biocombustible; adema´s de la presio´n de
inyeccio´n el co´digo requiere de la geometr´ıa de la tobera, la cual provee al co´digo
del dia´metro de salida del orificio de la tobera el cual se aprovecha para definir el
dia´metro inicial de las gotas del combustible y de las condiciones termodina´micas
que tiene el gas en el interior de la ca´mara de combustio´n.
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6.2.1 Geometr´ıa de la tobera y condiciones de la
ca´mara de combustio´n
A continuacio´n se describira´n las condiciones y los elementos vinculados con el
proceso de inyeccio´n. Estas condiciones y elementos fueron determinados mediante
el trabajo experimental de Gimeno et al. [10].
Tobera del inyector
El inyector es uno de los componentes de mayor relevancia en el desarrollo de un
chorro diesel, el cual se encuentra compuesto por una va´lvula de pisto´n que permite
el flujo de combustible proveniente del common rail, mediante un pulso ele´ctrico. En
la Figura: 6.2 se muestran las partes ma´s relevantes de un inyector diesel.
El co´digo CFD OpenFOAM requiere para la estimacio´n del dia´metro inicial de
las gotas el dia´metro del orificio de la tobera (outerDiameter), sin embargo la infor-
macio´n proporcionada por los fabricantes es escasa y en ocasiones incorrecta puesto
que los valores geome´tricos proporcionados no necesariamente son correctos, debido
a que el dia´metro efectivo de la tobera no siempre es posible que sea controlado
directamente durante el proceso de fabricacio´n.
Una te´cnica empleada para obtener la informacio´n ma´s precisa de la geometr´ıa de
la tobera es la te´cnica experimental empleada por Macian et al. [11] conocida como
te´cnica de la silicona.
Dicha te´cnica consiste en la generacio´n de un molde de silicona, mediante la intro-
duccio´n de un pol´ımero de alta densidad, generalmente se usa vinil-polysiloxona,
este pol´ımero permite un estiramiento superior al 300% de su taman˜o original sin
sufrir ningu´n dan˜o o deformacio´n.
Este pol´ımero se inyecta a trave´s de un tubo de pla´stico introducido por la con-
cavidad de la aguja hasta que haga contacto con la punta de la tobera donde se
encuentra la informacio´n relevante relacionada con el dia´metro de salida. Adema´s
del dia´metro de salida se pueden determinar otros para´metros tales como el radio de
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Figura 6.2: Seccio´n transversal de un inyector
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acuerdo, el k-factor, reduccio´n de a´rea, entre otros, finalmente una vez solidificada
la silicona se procede a extraerla.
(a) (b)
Figura 6.3: (a) Te´cnica empleada para el molde de silicona (b) Vista general del
interior de la tobera [11]
Una vez obtenido este modelo de la tobera es necesario recubrirlo con un ma-
terial conductor de electricidad, en este caso se recubre con oro para posteriormente
introducirlo en un microscopio electro´nico de barrido y as´ı obtener la informacio´n
relevante relacionada con el dia´metro de salida de la tobera. En la Figura: 6.3 se
muestra la te´cnica de silicona empleada para determinar la geometr´ıa interna de la
tobera adema´s de la vista general del interior de la tobera.
Para determinar este factor se empleo la informacio´n obtenida por Gimeno et al.[10].
En la Tabla: 6.2 se presentan los para´metros de la tobera empleada para la simula-
cio´n.
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Para´metro Valor
No. de orificios de la tobera 6
Dia´metro de la tobera [micras] 112
Tabla 6.2: Geometr´ıa de la tobera empleada para el desarrollo de la simulacio´n.
Condiciones de la ca´mara de combustio´n
Uno de los para´metros ma´s importantes que afectan el desarrollo del chorro es la
contrapresio´n de la ca´mara y del gas en el cual se inyecta, este gas inerte presuriza
la ca´mara de combustio´n e influye en la evolucio´n temporal de la penetracio´n del
chorro [12]. Este hecho obliga a controlar, presio´n y temperatura del gas.
Usualmente se emplea nitro´geno como gas inerte, con el objetivo de igualar en mayor
grado el aire que se encuentra dentro de una ca´mara de combustio´n de un motor,
sin embargo en ocasiones se suele usar hexafluoruro de azufre, gas que tiene mayor
densidad y permite una mejor visualizacio´n.
Para llevar a cabo estos experimentos se hace uso de una maqueta de volumen
controlado como la que se muestra en la Figura: 6.4 la cual controla tres factores
principales para un desarrollo del chorro exitoso, la contrapresio´n, la temperatura y
el gas inerte de trabajo. Esta maqueta cuenta con un cuerpo cil´ındrico que permite
la visualizacio´n del chorro mediante la toma de fotograf´ıas o v´ıdeo.
El disen˜o expuesto en la Figura: 6.4 ha sido mejorado con el fin de poder in-
crementar la contrapresio´n en el interior de la maqueta de visualizacio´n a volumen
constante.
En la Figura: 6.5 se presenta el actual disen˜o de la maqueta de visualizacio´n a volu-
men constante.
La maqueta de visualizacio´n a volumen constante cuenta con los siguientes compo-
nentes:
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Figura 6.4: Maqueta de visualizacio´n a volumen constante
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Figura 6.5: Maqueta de visualizacio´n a volumen constante.
1. Ventana de zafiro: Se propuso una ventana de zafiro de 80 mm de dia´metro
por 15 mm de espesor (ver anexo 6.6) puesto que es uno de los materiales
ma´s comu´nmente empleados para la visualizacio´n de chorros en ca´maras pre-
surizadas, dicho material tiene un mo´dulo de elasticidad aproximado a 3450
GPa, por lo tanto presenta una mı´nima deformacio´n a la presio´n ejercida por
la contrapresio´n en el interior de la maqueta.
Este mo´dulo de elasticidad permite determinar la ma´xima deformacio´n que
presentara dicha ventana y junto con ello el espesor aproximado. El ca´lculo
empleado para la determinacio´n del espesor toma el principio de una placa
circular sujetada bajo una carga uniforme distribuida como se muestra en la
Figura: 6.6.
Donde el ma´ximo desplazamiento esta definido por la siguiente ecuacio´n:
ϕmax = ϕ(r = 0) =
Pr40
64D (6.1)
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Figura 6.6: Placa circular sujetada bajo una carga uniformemente distribuida
donde P es la carga, r0 es el radio de la placa y D es una relacio´n que involucra
las propiedades meca´nicas de cada material dado por la ecuacio´n 6.2.
D = Eh
3
12(1− ν2) (6.2)
donde E es el mo´dulo de elasticidad del material, h es el espesor de la placa
y ν es el coeficiente de Poisson, cuyo valor fue determinado por Gercek et al.
[13], el cual presenta un valor de 0.234 .
En la Figura: 6.7 se muestra el comportamiento de la deformacio´n de la ventana
de zafiro en funcio´n del espesor, a tener en cuenta dos niveles de contrapresio´n
en el interior de la maqueta de visualizacio´n a volumen constante (110 y 200
bar).
2. Marco de la ventana: La ventana de zafiro al ser para visualizacio´n del chorro
no puede presentar ninguna imperfeccio´n o desgaste en el a´rea de visualizacio´n
y no es recomendable aplicar fuerza directa sobre la ventana, por lo tanto se
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Figura 6.7: Ma´xima deformacio´n para la ventana de zafiro
disen˜a un marco que proteja la ventana del contacto directo con otros de los
componentes de la maqueta. Como se muestra en el anexo 6.6: este marco no
es ma´s que un negativo de la ventana con un a´rea para ejercer presio´n para el
apriete de la ventana.
3. Rosca de sujecio´n: Tanto el marco como la ventana deben estar sujetas para
no permitir que haya fuga de gas ambiental, fuga de combustible, proteccio´n
del usuario, entre otros. Este´ componente permite la sujecio´n de una manera
simple sin la necesidad de emplear llaves particulares ma´s que la empleada
para la sujecio´n del mismo. Ma´s detalles de este componente se muestran en
el anexo 6.6.
4. Porta ventana: En el disen˜o del porta consta de una la placa frontal que se
se disen˜a a modo de adaptarse al cuerpo de la maqueta con el fin de cubrir
todo el hueco presentes en la maqueta. Estos dos porta ventanas fueron disen˜os
para cubrir toda el a´rea donde, segu´n el disen˜o anterior, se tenia una placa de
acr´ılico de 1 in de espesor; en el anexo 6.6 se describen ma´s detalles sobre este
aspecto.
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Para esto se emplean las condiciones para la inyeccio´n propuesta por Gimeno
et al. [10], el cual plantea tres casos de ensayo donde varia tanto la presio´n de inyec-
cio´n del combustible como la contrapresio´n del gas inerte, sin embargo el objeto de
este estudio no es el de estudiar el comportamiento del chorro a diversas condiciones
termodina´micas en la maqueta de visualizacio´n a volumen constante, sino el estudio
de la eficiencia del proceso de mezcla de un chorro de biocombustible, por lo tanto y
a falta de instalaciones experimentales para la realizacio´n del estudio se eligen solo
las condiciones ma´s favorables para el desarrollo del chorro de biocombustible. En la
Tabla: 6.3 se presentan las condiciones empleadas en la ca´mara de combustio´n para
el desarrollo del chorro libre en condiciones no evaporativas.
Para´metro Valor
contrapresio´n [MPa] 3.53
Gas circundante N2
Temperatura del gas [K] 306
Tabla 6.3: Condiciones de la maqueta de visualizacio´n a volumen constante.
Las condiciones y los componentes anteriormente descritos son introducidos en
el co´digo CFD OpenFOAM como se muestra en la Figura: 6.8. Estas condiciones
pueden variar dependiendo el feno´meno a estudiar, como en este estudio las condi-
ciones son no evaporativas y la intensio´n es el estudio de un chorro libre se manejan
condiciones que no permitan la evaporacio´n del combustible.
6.2.2 Determinacio´n de los a´ngulos de chorro
Como se comento´ en la seccio´n 2.4 un chorro completo de diesel consta de dos
para´metros macrosco´picos, la penetracio´n y el a´ngulo del chorro; ambos para´metros
son relevantes en el proceso completo de formacio´n de mezcla y ambos para´metros
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Figura 6.8: Geometr´ıa de la tobera y condiciones de la maqueta de visualizacio´n
pueden ser estudiados mediante te´cnicas o´pticas. Estos dos para´metros son de sumo
intere´s puesto que determinan la eficiencia de la mezcla, la ignicio´n, la eficiencia del
combustible y el desempen˜o del motor, los cuales dependen de las propiedades del
combustible y se ven influenciados por las condiciones del motor.
El a´ngulo del chorro es un para´metro que define la eficiencia del proceso de mezcla
aire-combustible, normalmente se define como el a´ngulo que se forma mediante dos
rectas que se ajustan al contorno del chorro en la zona estacionaria del mismo y que
llegan al orificio de salida. En la Figura: 6.9 se muestra la morfolog´ıa esquema´tica
del a´ngulo de un chorro diesel.
Para medir este para´metro Delacourt et al. [14] proponen la utilizacio´n de
fotograf´ıas del desarrollo del chorro. En la Figura: 6.10 se presenta una foto tomada
mediante una ca´mara de alta velocidad lo que permite convertir el nu´mero de pixels
de las ima´genes en distancia o superficie, con esto se puede describir un arco circular
alrededor del chorro Cr en el cual, usando la zona estable, se traza un punto medio
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Figura 6.9: A´ngulo completo del cono de un chorro diesel
Mr que se divide en dos radios segu´n el eje Θ
+
r y Θ
−
r . Los puntos de interseccio´n
con la frontera I1 y I2 del chorro son detectados mediante la iluminacio´n. Por lo
tanto para la determinacio´n del a´ngulo del chorro es la suma de los a´ngulos medios
obtenidos, los cuales representan la proyeccio´n del a´ngulo real del chorro.
Esta es una estrategia que permita una correcta estimacio´n del a´ngulo, sin embargo
sino se cuenta con esta te´cnica visual es necesario emplear otras estrategias.
El para´metro ma´s importante para el desarrollo del a´ngulo es la razo´n de densidades.
Figura 6.10: Ca´lculo del a´ngulo del chorro
Entre mayor densidad del gas circundante, menor la penetracio´n y mayor la masa
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de combustible dentro de la ca´mara de combustio´n que es empujada por las gotas
nuevas; esta afirmacio´n implica que un gas con mayor densidad suministra mayor
resistencia al chorro de combustible e inhibe el desarrollo axial del chorro, lo que
resulta en un a´ngulo de chorro ma´s amplio [15]. Sin embargo la contrapresio´n es un
para´metro que se mantiene fijo, por lo tanto esta variacio´n en el a´ngulo la regira´ la
variacio´n en la densidad del combustible. Una forma de determinar el a´ngulo es la
mediante la ecuacio´n 6.3 propuesta por Heywood et al. [16]
tan(
Θ
2
) =
4π
A
(
ρg
ρf
)1/2(
√
3
6
) (6.3)
donde A es una constante dependiente de la geometr´ıa de la tobera dada por
A = 3.0 + 0.28( Lhole
Dhole
) siendo L es el largo del orificio habitualmente de 1 mm y D
es el dia´metro del orificio de salida, ρg y ρf la densidad del gas y del combustible,
respectivamente.
Se hace uso de la ecuacio´n 6.3 puesto que no se cuenta con informacio´n experimental
para la determinacio´n del a´ngulo, sin embargo se hace uso de los resultados expuestos
por Gimeno et al. para la determinacio´n del a´ngulo del chorro para la tobera de
intere´s para el chorro de diesel. En la Figura:6.11 se muestran los resultados obtenidos
del a´ngulo para la tobera de 112 µm de dia´metro a una contrapresio´n de 3.53 MPa.
La determinacio´n del a´ngulo se lleva a cabo empleando la siguiente metodolog´ıa:
En la Figura: 6.12 se muestra la evolucio´n temporal del a´ngulo para tres di-
ferentes niveles de presio´n de inyeccio´n Pinj = 30 MPa, Pinj = 80 MPa y
Pinj = 130 MPa, as´ı mismo en esta figura se representa el a´rea de intere´s me-
diante un recta´ngulo, a partir del cual se obtendra´ un valor medio del a´ngulo.
Se hace uso de herramientas de digitalizacio´n de ima´genes para determinar el
valor estable del chorro desarrollado.
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Figura 6.11: A´ngulo del chorro. Gimeno et al.[10]
Figura 6.12: Zona estable del a´ngulo del chorro
Cap´ıtulo 6. Simulacio´n del chorro de biocombustible 251
Una vez obtenida esta informacio´n se promedia la zona estable para determinar
el a´ngulo del chorro completo.
Este a´ngulo estable es el empleado para la simulacio´n de un chorro diesel, sin embargo
Gimeno no reporta informacio´n para chorros de biocombustibles, por lo tanto el
a´ngulo del chorro para un biocombustible es determinado mediante la ecuacio´n 6.3.
Esta´ relacio´n emplea la densidad del fluido y la densidad del gas circundante as´ı como
la razo´n que guarda la geometr´ıa del inyector. En la Tabla: 6.4 se muestran los
a´ngulos del chorro determinados para cada biocombustible.
Combustible A´ngulo [◦] Semi a´ngulo [◦]
B0 20.015 10.007
B20 16.8381 8.4190
B50 16.4671 8.2335
B100 15.8998 7.9499
Tabla 6.4: A´ngulos y semi a´ngulos del chorro para los chorros de biocombustible.
El a´ngulo del cono para el biodiesel y las mezclas con diesel disminuye, debido a su
alta densidad y su incremento en la cantidad de movimiento, as´ı mismo la densidad
del gas circundante interviene, puesto que incrementa la resistencia del chorro y
disminuye la penetracio´n axial del chorro lo que conlleva a un a´ngulo del chorro
ma´s ancho [17, 15, 18]. En la Figura: 6.13 se presenta la disminucio´n del a´ngulo del
chorro de un biocombustible donde el a´ngulo Θa es menor al a´ngulo Θb, el cual afecta
de manera negativa la eficiencia del proceso de mezcla aire-combustible, aunado a
esto el aumento la penetracio´n del biodiesel incrementa la probabilidad del posible
impacto en la pared del cilindro; estos factores afectan considerablemente la eficiencia
del motor. Sin embargo la adicio´n de diesel, aditivos u otro biocombustible mitigan
este comportamiento causado por el aumento en las propiedades de transporte del
biodiesel.
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Figura 6.13: Eficiencia en el proceso de mezcla, debida al a´ngulo del chorro
6.2.3 Determinacio´n del coeficiente de descarga
El co´digo CFD OpenFOAM, adema´s de emplear el medio a´ngulo del cono
precisa el coeficiente de descarga, este para´metro evalu´a el flujo a trave´s de orificios
de inyeccio´n, el cual esta definido como el caudal ma´sico real entre el teo´rico:
Cd =
m˙
m˙teo´rico
=
m˙
A0ρfUinj
(6.4)
Este coeficiente de descarga es una medida de las perdidas de flujo y su paso
a trave´s del orificio del inyector adema´s de ser un valor que suele depender de la
geometr´ıa del inyector.
Los valores del coeficiente de descarga se suelen obtener normalmente de manera
experimental, sin embargo a falta de instalacio´n experimental, una manera anal´ıti-
ca para determinar el coeficiente de descarga, es mediante un planteamiento de la
ecuacio´n de Bernoulli entre un punto aguas arriba y un punto a la salida del orifi-
cio despreciando los cambios en energ´ıa potencial, trabajo externo suministrado u
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obtenido y la velocidad aguas arriba se obtiene:
ρfu
2
1
2
+ P1 = ρghf +
ρu2med
2
+ P2 (6.5)
donde ρ es la densidad del combustible, u es la velocidad media en el punto aguas
arriba, P es la presio´n, g es la aceleracio´n de la gravedad y hf es la disipacio´n
por friccio´n. Empleando factores tabulados para las pe´rdidas internas y el factor
de friccio´n de Darcy (hf = f
L
D
u2
2g
) y substituyendo en la ecuacio´n 6.5 se obtiene la
siguiente ecuacio´n:
P1 − P2 = ρ
2
u2med(1 + ε+ f
Lhole
Dhole
) (6.6)
Ahora despejando la velocidad media se obtiene:
umed =
√
2∆P
ρ
1
(1 + ε+ f Lhole
Dhole
)
(6.7)
El factor de descarga esta representado por:
CD =
√
1
(1 + ε+ f Lhole
Dhole
)
(6.8)
Segu´n la ecuacio´n 6.8 cuanto menos sean los coeficientes de pe´rdidas, ε y f Lhole
Dhole
ma-
yor sera´ el coeficiente de descarga. Mediante este ana´lisis el coeficiente de descarga
queda en funcio´n de la geometr´ıa del inyector y de las propiedades del fluidos. Sin
embargo este factor depende del nu´mero de Reynolds siendo para para el caso de
estudio, un re´gimen de velocidad elevada, por lo tanto el valor del coeficiente de
descarga sera´ constante segu´n se muestra en la Figura: 6.14.
Esta premisa permite emplear la informacio´n obtenida por Gimeno et al. para
la determinacio´n del coeficiente de descarga para la tobera de estudio de 112 µm,
a partir de la informacio´n presentada en esta figura se puede considerar que para
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Figura 6.14: Coeficiente de descarga en funcio´n del nu´mero de Reynolds
una misma tobera el valor del coeficiente de descarga es funcio´n, u´nicamente, de
la geometr´ıa del inyector ma´s que de las propiedades de transporte, puesto que se
mantiene constante a altos nu´meros de Reynolds, por lo tanto siguiendo la misma
metodolog´ıa que se empleo para la determinacio´n del a´ngulo del chorro se puede
determinar el coeficiente de descarga.
En la Figura:6.15 se muestra la evolucio´n temporal del coeficiente de descar-
ga para tres diferentes dia´metros geome´tricos de tobera: 112, 138 y 156 µm,
as´ı mismo en esta figura se representa el a´rea de intere´s mediante un recta´ngulo
a partir del cual se obtendra´ un valor medio del coeficiente de descarga.
Se hace uso de herramientas de digitalizacio´n de ima´genes para determinar el
valor estable del chorro desarrollado.
Una vez obtenida esta informacio´n se promedia la zona estable para determinar
el coeficiente de descarga para la tobera de 112 µm de dia´metro.
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Figura 6.15: Zona estable del coeficiente de descarga
Este coeficiente de descarga estable promedio da como resultado el valor de CD =
0.8934, valor que sera´ empleado para la simulacio´n de cada chorro de biocombustible.
6.2.4 Determinacio´n de las presiones de inyeccio´n
Un para´metro cr´ıtico empleado por le co´digo CFD OpenFOAM para la simu-
lacio´n del chorro es la masa total dentro del sistema mtotal, esta´ masa determina
cuantas parcelas de gotas son introducidas a cada celda del dominio, adema´s es em-
pleada en las propiedades termo-f´ısicas que se encuentran en funcio´n de la masa.
La masa total del sistema puede ser determinada a partir de la velocidad de in-
yeccio´n, este para´metro se determina a partir de la mediacio´n de las siguientes dos
medidas experimentales: caudal ma´sico y flujo de cantidad de movimiento. En la Fi-
gura: 6.16 se muestra el esquema del sistema para medir el caudal ma´sico, as´ı como
el correspondiente para medir el flujo de cantidad de movimiento.
Gimeno et al. determinaron el flujo ma´sico para el sistema de intere´s a una
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(a)
(b)
Figura 6.16: (a) Esquema del sistema para la medicio´n del flujo ma´sico y (b) Esquema
del sistema para la medicio´n de la cantidad de movimiento [19]
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presio´n de inyeccio´n de 80 MPa y una contrapresio´n de 3.5 MPa para tres toberas
con un tiempo de inyeccio´n de 2 ms. En la Figura: 6.17 se muestran los resultados
obtenidos del flujo ma´sico para los tres casos de estudio. Sin embargo para el presente
trabajo se estudia una tobera de 112 µm, por lo tanto para la determinacio´n del flujo
ma´sico de un diesel se emplea la misma metodolog´ıa expuesta con anterioridad.
Figura 6.17: Evolucio´n temporal de la tasa de inyeccio´n. Pinj=80 MPa, Pback=3.5
MPa
En la Figura: 6.18 se muestra la evolucio´n temporal del flujo ma´sico para tres
diferentes dia´metros geome´tricos de tobera: 112, 138 y 156 µm, as´ı mismo en
esta figura se representa el a´rea de intere´s mediante un recta´ngulo a partir del
cual se obtendra´ un valor medio del flujo ma´sico.
Se hace uso de herramientas de digitalizacio´n de ima´genes para determinar el
valor estable del chorro desarrollado.
Una vez obtenida esta informacio´n se promedia la zona estable para determi-
nar la velocidad de inyeccio´n, posteriormente se multiplica por el tiempo de
inyeccio´n y se determina cuanta masa fue suministrada al sistema empleado
por Gimeno et al. usando una tobera de 112 µm de dia´metro.
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Figura 6.18: Zona estable de la velocidad de inyeccio´n
Se podr´ıa emplear la misma metodolog´ıa para determinar la masa suministrada al
sistema para un biodiesel, sin embargo Gimeno et al. no muestran resultados de flujo
ma´sico para biocombustibles lo que complica la determinacio´n de este valor de masa
para una tobera de 112 µm y bajo las mismas condiciones de inyeccio´n, por lo tanto
se tiene que hacer uso de otro ana´lisis para la obtencio´n de este valor.
Bang et al. [20] presentan un estudio donde llevan a cabo la inyeccio´n de biodiesel
y de diferentes mezclas con diesel, adema´s estudiaron los efectos del biodiesel en el
retraso de la inyeccio´n, la velocidad de inyeccio´n entre otros para´metros. Bang et al.
exponen un ra´pido incremento, por parte del biodiesel, en la velocidad de inyeccio´n,
mientras que el diesel muestra una larga duracio´n en la velocidad de inyeccio´n al
mismo tiempo de energizacio´n para cuatro mezclas propuestas, B100, B75, B25,
B50 y diesel.
La diferencia en la velocidad de inyeccio´n, y por lo tanto, en el flujo ma´sico puede
ser atribuido al significativo aumento en la viscosidad del biodiesel [21], el mismo
comportamiento fue reportado por Desantes et al. [22] donde declaran que el biodie-
sel derivado del aceite de ricino manifiesta un aumento en la velocidad de inyeccio´n
muy significativo en comparacio´n con mezclas de B5 y B30.
Como se comento en la seccio´n 2.2, la presio´n de inyeccio´n debe aumentar al trabajar
con biodiesel, con el objetivo de asegurar que se tenga la misma masa de combustible
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en el sistema bajo la misma tasa de inyeccio´n.
Anteriormente se expusieron las condiciones de trabajo para la inyeccio´n de un diesel
propuesta por Gimeno et al. empleando una tobera de 112 µm, 80MPa como presio´n
de inyeccio´n y con una contrapresio´n de 3.5 MPa, por lo tanto la masa constante en
el sistema, para un tiempo de energizacio´n de 2 ms, es de 5.95× 10−6 kg.
El objetivo de este estudio es la inyeccio´n de un bicombustible, por lo tanto se em-
plea la informacio´n geome´trica anteriormente expuesta y la masa total suministrada
al sistema para extrapolar la presio´n de inyeccio´n a la que debe ser inyectado un
biocombustible; para esto se hace uso de la informacio´n experimental expuesta por
Bang et al. [20]. En la Figura: 6.19 se observa como las mezclas con mayor porcentaje
de biodiesel muestran un ra´pido incremento en la tasa de inyeccio´n, mientras que las
mezclas como B25 y el diesel muestran una larga duracio´n en la tasa de inyeccio´n a
la misma duracio´n del pulso.
Figura 6.19: Tasa de inyeccio´n para el biodiesel y sus mezclas con diesel
Para determinar las presiones de inyeccio´n de cada biocombustible se emplea
la siguiente metodolog´ıa:
Se digitaliza la Figura: 6.19 para cada mezcla de estudio y se obtiene un pro-
medio del flujo ma´sico.
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Se define la masa total en el sistema, mediante el producto del flujo ma´sico
por el tiempo en el que ocurre la inyeccio´n.
Es indispensable obtener el tiempo requerido para poder inyectar la misma ma-
sa de biodiesel que de diesel en el sistema, para esto la masa total a inyectar
de diesel se multiplica por el inverso del flujo ma´sico del biodiesel; esta´ ope-
racio´n arroja el tiempo en que deber´ıa ocurrir la inyeccio´n de biodiesel para
suministrar la misma masa que un diesel.
Finalmente, una vez establecido el tiempo requerido para inyectar la misma
masa de biodiesel que de diesel al sistema, se determina un factor de tiempo
de inyeccio´n:
X =
tinj−ideal
tinj−real
(6.9)
donde tinj−ideal es el tiempo en el que deber´ıa de ocurrir la inyeccio´n para
suministrar la misma masa de biodiesel que de diesel al sistema y tinj−real el
tiempo real en el que ocurre la inyeccio´n del biodiesel.
Este procedimiento se aplica a todas las mezclas de biodiesel-diesel obteniendo
los siguientes factores de tiempo para cada mezcla mostrados en la Tabla: 6.5.
Biocombustible Factor de tiempo de inyeccio´n
B0 1
B20 0.76
B50 0.63
B100 0.59
Tabla 6.5: Factores de tiempo para la inyeccio´n de biocombustible.
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Una vez determinado el factor de tiempo de inyeccio´n es posible determinar la presio´n
de inyeccio´n para cada biocombustible necesaria para mantener un sistema de masa
constante empleando la siguiente relacio´n:
m = A.Cd.Uinj.ρf .tinjX (6.10)
donde A es el a´rea del orificio de salida, Cd es el coeficiente de descarga, ρf
es la densidad del biocombustible, tinj es el tiempo real de inyeccio´n empleado por
Gimeno et al., X es el factor de inyeccio´n y Uinj es la velocidad de inyeccio´n debida
a la presio´n expresada mediante la siguiente ecuacio´n:
Uinj =
√
2∆Pinj
ρf
(6.11)
donde ∆Pinj es la diferencia de la presio´n de inyeccio´n y la contrapresio´n y ρf es la
densidad del biocombustible.
Empleando la ecuacio´n 6.10 se determina la presio´n de inyeccio´n necesaria para sumi-
nistrar la misma masa de biocombustible al sistema para las condiciones geome´tricas
y de operacio´n empleadas por Gimeno et al. En la Tabla: 6.6 se presentan las pre-
siones de inyeccio´n definidas para cada biocombustible.
Biocombustible Presio´n de inyeccio´n [MPa]
B0 80
B20 132.10
B50 182.50
B100 193
Tabla 6.6: Presio´n de inyeccio´n para los biocombustibles y el diesel
Se puede observar tanto en la Tabla: 6.5 como en la Tabla: 6.6 la variacio´n que
implica el aumento del porcentaje de biodiesel en una mezcla.
En la Tabla: 6.7 se presenta un condensado con las condiciones de trabajo y la re-
presentacio´n de la variable empleada en el co´digo CFD OpenFOAM, tomando en
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Para´metro B0 B20 B50 B100
Dia´metro de la tobera [micras] 112 112 112 112
Contrapresio´n [MPa] 3.53 3.53 3.53 3.53
Gas circundante N2 N2 N2 N2
Temperatura del gas [K] 306 306 306 306
Medio a´ngulo del chorro 10.007 8.419 8.233 7.949
Coeficiente de descarga 0.8934 0.8934 0.8934 0.8934
Tiempo de energizacio´n del inyector [ms] 1 1 1 1
Masa por orificio [kg] 5.95x10−6 5.95x10−6 5.95x10−6 5.95x10−6
Presio´n de inyeccio´n [MPa] 80 132.10 182.50 193
Tabla 6.7: Condiciones de operacio´n para la simulacio´n de un chorro de biocombus-
tible
cuenta que las unidades se encuentran en el sistema internacional mKs. Estas con-
diciones de operacio´n sera´n las empleadas para simular un chorro de biocombustible
en condiciones no evaporativas. A continuacio´n se presenta el me´todo de resolucio´n
empleado para la simulacio´n as´ı como los resultados de cada simulacio´n.
6.3 Me´todo nume´rico
Como se menciono anteriormente el co´digo CFD OpenFOAM resuelve las ecua-
ciones de conservacio´n descritas en la seccio´n 2.5.2 mediante el me´todo de volu´menes
finitos (FVM). Sin embargo el co´digo CFD OpenFOAM emplea su propio lenguaje,
por lo tanto antes de explicar la sintaxis de la discretizacio´n empleada por el co´digo
se abordara el me´todo de volu´menes finitos o me´todo de volu´menes de control. La
informacio´n expuesta en este seccio´n puede ser consultada en [23, 24].
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6.3.1 Me´todo de volu´menes finitos (FVM)
La dina´mica de fluidos computacional o CFD por sus siglas en ingles es una
ramificacio´n de la meca´nica continua y cubre una amplia variedad de casos, tales
como flujo compresible, incompresible, multifa´sico, entre otros. Todos estos flujos
pueden ser descritos mediante una ecuacio´n de conservacio´n gene´rica
∂
∂t
(ρφ) + div(ρuφ) = div(Γgradφ) + Sφ (6.12)
∂
∂t
(ρφ) +∇.(ρuφ) = ∇.(Γ∇φ) + Sφ (6.13)
donde el primer te´rmino de la ecuacio´n representa la razo´n de cambio, la cual
es cero para flujos estables, el segundo te´rmino representa el te´rmino convectivo, el
tercero el te´rmino difusivo y finalmente el te´rmino fuente.
Estos feno´menos de flujo de fluido pueden ser estudiados apropiadamente median-
te me´todos computacionales que involucren una solucio´n nume´rica al conjunto de
ecuaciones diferenciales parciales, discretizacio´n de dominio y de ecuaciones de con-
servacio´n seguidas de una resolucio´n mediante un sistema de ecuaciones lineales.
Un me´todo para la resolucio´n de estos problemas es el me´todo de volu´menes finitos
(FVM) donde las ecuaciones de conservacio´n se aplican a una regio´n espec´ıfica del
espacio conocida como volumen de control donde se hace uso de la naturaleza dis-
creta de los modelos computacionales.
A continuacio´n se describen los pasos a seguir para la resolucio´n de una ecuacio´n
mediante el FVM.
1. El primer paso del FVM es dividir el dominio computacional en un nu´mero
finito de volu´menes de control continuos (medio definido en espacio y tiempo sin
conjuntos vac´ıos) a discretos (medio que permite tomar valores identificados en
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el espacio φi,j,k). Las fronteras de estos volu´menes de control esta´n posicionadas
a mitad de camino entre los nodos adyacentes a modo de que cada nodo este
rodeado de nodos vecinos unos de tras de otros sin traslapar, el cual se muestra
en la Figura: 6.20:
Figura 6.20: Volumen de control unidimensional
donde P es el punto de intere´s y los puntos W y E son sus vecinos en una
geometr´ıa de una dimensio´n, los puntos w y e son los nodos a los costados
de las caras del volumen de control, δxWP y δxPE son las distancias entre los
nodos W y P y entre los nodos P y E respectivamente. Distancias similares
entre la cara w y el punto P y entre P y la cara e esta´n representadas por
δxwP y δxPe. En la Figura: 6.20 se muestra un volumen de control en el cual
el nodo de intere´s (P ) esta localizado en el centro del volumen de control. En
estos volu´menes de control se aplica las ecuaciones de conservacio´n en su forma
integral, as´ı como a todo el dominio. Si se realiza la suma de todos los volu´me-
nes de control presentes en el dominio se obtiene la ecuacio´n de conservacio´n
global del problema de estudio.
2. Una de las caracter´ısticas principales que distinguen a este me´todo de otros
me´todos CFD, es la integracio´n de las ecuaciones de conservacio´n en un vo-
lumen control para cada volumen finito individual, con el objetivo de generar
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una ecuacio´n discreta al nodo P . Para el volumen de control de la Figura: 6.20
y la ecuacio´n de conservacio´n 6.12 se tiene que integrar sobre el volumen de
control adema´s de una segunda integral sobre un paso finito de tiempo ∆t
∫ t+∆t
t
∫
V.C
[
∂
∂t
(ρφ) + div(ρuφ) + div(Γgradφ) + Sφ]dV = 0 (6.14)
3. Empleando el teorema de la divergencia de Gauss el cual convierte los te´rmi-
nos divergentes de la ecuacio´n 6.12 en integrales de superficie, reduciendo el
problema de discretizar estos te´rminos a uno con diferencias aproximadas para
flujos en la superficie de control del volumen basados en el valor conocido de
la celda central. ∫
V.C
div(ρφ)dV =
∫
s
(ρφ).n¯dS (6.15)
∫
V.C
[div(Γgradφ) + Sφ]dV =
∫
s
(Γgradφ).n¯dS (6.16)
4. Aplicando un vector unitario normal a la superficie de control n¯ y reorgani-
zando la ecuacio´n 6.14 se tiene:
ρ(φ− φ0)∆V
∆t
+ [(ρuAφ)e − (ρuAφ)w] = (ΓAdφ
dx
)e − (ΓAdφ
dx
)w + Su (6.17)
Para ejemplificar los puntos anteriormente mencionados se considerara la conduccio´n
de calor transitoria 2-D para una figura rectangular estableciendo los volu´menes de
control como puntos en los centros de los volu´menes como se muestra en la Figura:
6.21 en el cual esta´n representados todos los puntos internos.
Despue´s se emplea la correcta ecuacio´n de conservacio´n de la energ´ıa para el
volumen de control que incluya el incremento temporal de la razo´n de energ´ıa alma-
cenada en el volumen de control siendo esta igualada a la razo´n a la cual la energ´ıa
es conducida dentro del volumen la cual puede ser representada por la siguiente
relacio´n: ∫ ∫ ∫
R
ρCp
∂T
∂t
dR +
∫ ∫
S
q · ndS = 0 (6.18)
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Figura 6.21: Volumen de control A
donde el primer te´rmino de la ecuacio´n 6.18 es la integral sobre el volumen de control
que representa la razo´n de incremento de energ´ıa almacenada dentro del volumen y
el segundo te´rmino la integral sobre la superficie del volumen, la cual representa la
razo´n neta a la cual la energ´ıa es conducida por la superficie del volumen.
Por otro lado si se tiene la ecuacio´n diferencial parcial es posible emplear el teorema
de la divergencia anteriormente mencionado y tratar el feno´meno con la apropiada
forma integral:
ρCp
∂T
∂t
=
∂
∂x
(k
∂T
∂x
) +
∂
∂y
(k
∂T
∂y
) = ∇ · (k∇T ) (6.19)
donde k es la conductividad te´rmica, ρ es la densidad, Cp es la capacidad calor´ıfica
y q = −k∇T es el vector de flujo de calor. Si se integra le ecuacio´n 6.19 sobre el
volumen de control se obtiene:
∫ ∫ ∫
R
(ρCp
∂T
∂t
+∇ · q)dV = 0 (6.20)
Empleando el teorema de la divergencia propuesto en por las ecuaciones 6.15 y
6.15 obtenemos la forma integral de la ley de conservacio´n expuesta por la ecuacio´n
6.18.
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En el volumen de control de la Figura: 6.21, con una unidad de profundidad las
integrales de superficie de la conduccio´n de calor esta´n representadas por el vector
normal a la superficie como idy-jdx. Por lo tanto, la integral de superficie del flujo
neto de calor saliente por la superficie del volumen puede ser evaluada de la siguiente
manera: ∮
(qxdy − qydx) (6.21)
donde qx y qy son las componentes del flujo calor en la direccio´n x y y, respectiva-
mente. Por lo tanto, la ecuacio´n de conservacio´n queda representada de la siguiente
forma:
∫ ∫ ∫
R
ρCp
∂T
∂t
dV +
∫ ∫
S
(qxdy − qydx) = 0 (6.22)
Empleando el volumen de control expuesto en la Figura: 6.21, se integra la
ecuacio´n 6.22 sobre el volumen de control y sobre un intervalo de tiempo t hasta
t+∆t ∫ t+∆t
t
∫
V C
ρCp
∂T
∂t
dV dt =
∫ t+∆t
t
∫
V C
(qxdy − qydx)dV dt (6.23)
donde el primer te´rmino contiene la derivada temporal, la cual puede ser evaluada
si se asume que la temperatura al punto (i,j) es el valor promedio para el volumen
de control y el segundo te´rmino puede ser representado mediante la ley de Fourier
para los componentes del flujo de calor en te´rminos de la temperatura qx = −kA∂T∂x
y qy = −kA∂T∂y tenemos:
∫ e
w
[
∫ t+∆t
t
ρCp
∂T
∂t
dt]dV =
∫ t+∆t
t
[(kA
∂T
∂x
)e − (kA∂T
∂x
)w]dt (6.24)
donde A es el a´rea de la cara del volumen de control, la cual suele escribirse
como el producto de los diferenciales (∆y∆z), ∆V es el volumen de control, el cual es
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igual a ∆y∆z∆x, donde ∆x = δwe es el ancho del volumen de control. Sin embargo los
me´todos nume´ricos tienen restricciones que obligan a realizar aproximaciones para
poder resolver los problemas, por lo tanto como la primera aproximacio´n es necesario
suponer que no existen variaciones de la temperatura con respecto al tiempo en el
interior del volumen de control y aproximando los te´rminos difusivos por diferencias
finitas centrales se tiene lo siguiente:
ρCp(
∂T
∂t
)∆x =
∫ t+∆t
t
[(keA
TE − TP
δxPE
)− (kwATP − TW
δxWP
)]dt (6.25)
Para aproximar el te´rmino temporal es necesario utilizar polinomios de in-
terpolacio´n y con la premisa de que el tiempo es una coordenada parabo´lica de
marcha hacia adelante se puede conocer T (x, tt+∆t) a partir de valores T (x, t) donde
t < tt+∆t. Es comu´n utilizar un me´todo de dos niveles de tiempo, el cual obtiene
T (x, tt+∆t) a partir de un tiempo anterior T (x, tt), el cual supone una distribucio´n
lineal de T con respecto al tiempo.
Figura 6.22: Esquema de discretizacio´n de la variacio´n de la temperatura con el
tiempo
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En la Figura: 6.22 se muestra la distribucio´n lineal de la temperatura con el tiempo
al ajuste
T (t) ≈ T ′(t) = T t + T
t+∆t − T t
∆t
t (6.26)
Existen varias posibilidades para evaluar las derivadas temporales:
Valores anteriores T = T t los cuales son almacenados en un paso de tiempo
previo y se obtienen mediante un me´todo explicito, estos valores son resueltos
de manera individual sin necesidad de un me´todo iterativo.
∂T
∂t
=
T t+∆t − T t
∆t
(6.27)
Que es precisamente la expresio´n en diferencias finitas hacia adelante. Si las
derivadas espaciales de la ecuacio´n 6.25 se calculan en el tiempo tt y se substi-
tuye en la ecuacio´n 6.27, es posible determinar la ecuacio´n discreta para cono-
cer expl´ıcitamente la T t+∆t cuando se conoce el valor previamente calculado,
mediante la siguiente ecuacio´n:
T t+∆t − T t
∆t
=
k
∆x
2
(T tE − 2T tP + T tW ) (6.28)
Esta relacio´n argumenta que para que haya un cambio que repercuta en las
condiciones de frontera en el interior del dominio debe de haber transcurrido
un intervalo de tiempo ∆t.
Valores posteriores T = T t+∆t los cuales son resueltos en el paso de tiempo
actual mediante un me´todo impl´ıcito, el cual los valores dependientes son re-
sueltos simulta´neamente mediante un me´todo iterativo. En este esquema las
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derivadas espaciales en la ecuacio´n 6.25 se calculan al tiempo tt+∆t
T t+∆t − T t
∆t
=
k
∆x
2
(T t+∆tE − 2T t+∆tP + T t+∆tW ) (6.29)
Aqu´ı no se conoce la informacio´n con el caso anterior por lo tanto la ecuacio´n
6.29 es una ecuacio´n impl´ıcita para T t+∆tP ; existen dos inco´gnitas adicionales
T t+∆tE y T
t+∆t
W , por lo que esta´ resolucio´n implica iteraciones para cada variable
y para cada nodo.
La forma discretizada de la ecuacio´n de gobierno6.25 para un volumen de control
empleando un me´todo explicito y con tiempo mayor a cero conserva la siguiente
forma:
ρCp
TP − T 0P
∆t
= f [
ke
δx e
(TE − TP )− kw
δxw
(TP − TW )]
+ (1− f)[ ke
δx e
(T 0E − T 0P )−
kw
δxw
(T 0P − T 0W )]
(6.30)
donde f es una funcio´n de peso de entre 0 y 1 derivada de la suposicio´n de que
las temperaturas en los nodos TP , TE y TW no var´ıan con el tiempo en el intervalo
de t hasta t+∆t, esta suposicio´n se puede evaluar mediante la siguiente ecuacio´n:∫ t+∆t
t
TPdt = [fTP + (1− f)T 0P ]∆t (6.31)
Finalmente reordenando la ecuacio´n 6.31, tomando en cuenta que TP , TE y TW son
los nuevos valores de temperatura al tiempo t+∆t, se tiene el siguiente resultado:
aPTP = aE[fTE + (1− f)T 0E] + aW [fTW + (1− f)T 0W ]
+ [a0P − (1− f)aE − (1− f)aW ]T 0P
(6.32)
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donde
aE =
ke
δx e
, (6.33a)
aW =
kw
δxw
, (6.33b)
aP = f(aW + aE) + a
0
P , (6.33c)
a0P =
ρCp∆x
∆x
(6.33d)
La ecuacio´n 6.32 es la ecuacio´n discretizada, la cual debe ser extrapolada para
cada nodo, cada coordenada y cada ecuacio´n de conservacio´n del problema a resol-
ver. El sistema resultante son ecuaciones algebraicas lineales para coordenada y para
cada ecuacio´n de gobierno (continuidad, cantidad de movimiento, energ´ıa, turbulen-
cia, especies, entre otras), las cuales pueden ser resueltas por una amplia variedad de
me´todos; con el objetivo de obtener la distribucio´n de una propiedad para cada nodo.
6.3.2 Co´digo CFD OpenFOAM
El co´digo CFD OpenFOAM emplea dos te´cnicas para el ana´lisis nume´rico:
Me´todo de elemento finito (FEM) para ana´lisis estructurales y me´todo de volumen
finito (FVM) para flujo de fluidos. Este´ co´digo es un co´digo libre con librer´ıas orien-
tadas a objetos para simulacio´n nume´rica en meca´nica continua en un lenguaje C++,
el cual permite una amplia versatilidad en sintaxis y modelos f´ısicos apropiados para
la correcta descripcio´n de feno´menos.
Se empleo la informacio´n expuesta por Weller et al. [25] relacionada con las librer´ıas
de orientacio´n de objetos.
Este co´digo CFD OpenFOAM permite la representacio´n de las ecuaciones diferen-
ciales parciales en un lenguaje natural. La ecuacio´n 6.34 representa la ecuacio´n de
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continuidad mientras que en la Figura:6.23se representa la ecuacio´n de continuidad
en lenguaje C++ representado por el co´digo CFD OpenFOAM.
∂ρ
∂t
+∇ · (ρ · U) = Scon. (6.34)
Figura 6.23: Co´digo empleado en la resolucio´n de la continuidad para la densidad.
Este lenguaje permite una naturalidad para la escritura de las ecuaciones de
gobierno.
En la seccio´n 2.5.2 se describieron las ecuaciones que se resuelven mediante el solu-
cionador (solver) sprayFoam para las ecuaciones de la fase continua y la fase dispersa.
El solucionador sprayFoam acopla el modelado de las part´ıculas lagrangianas y la so-
lucio´n del flujo de gas. Los te´rminos fuente de las ecuaciones de conservacio´n debido
a la interaccio´n del chorro son tratados expl´ıcitamente y se acoplan con las variables
del gas ambiental (velocidad, temperatura, presio´n, entre otras) [26].
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Esquema de discretizacio´n
Discretizacio´n: Aproximacio´n de un problema en cantidades discretas.
Los me´todos nume´ricos tales como el FVM, FEM y diferencias finitas todos discre-
tizan un problema de la siguiente manera:
Discretizacio´n espacial (malla)
Define el dominio de solucio´n mediante una serie de puntos que unen y llenan una
regio´n de espacio cuando se conectan, estos elementos no se sobreponen o traslapan
entre ellos, este dominio es llamado malla. El co´digo CFD OpenFOAM implementa
un manejo de malla polie´drica, en donde una celda esta descrita como una lista de
caras contiguas que cerradas crea un volumen. Las variables dependientes y otras
propiedades son principalmente almacenadas en el centro de la celda P. La celda
esta´ limitada por una serie de caras planas las cuales pueden ser de dos tipos:
Caras internas: Aquellas caras que conectan dos celdas. Para cada cara interna
el co´digo asigna una celda adyacente para ser la celda principal y la otra celda
vecina.
Caras frontera: Celda que coincide con el valor de la frontera. Estas celdas
esta´n agrupadas en parches (patches) para simplificar la especificacio´n de la
condicio´n de frontera.
El co´digo crea una dominio llamado polyMesh, debido a que esta´ basado en poliedros,
este dominio se crea usando el mı´nimo de informacio´n necesaria para definir la malla:
1. Puntos: Vectores coordenados para cada ve´rtice de la celda computacional.
2. Cara: Una lista de todas las celdas definida como una lista de ve´rtices.
3. Bloques: Define el tipo de celda y la cantidad de celdas en cada direccio´n. Estos
bloques se les asigna la clasificacio´n del elemento.
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4. Frontera: Las fronteras se descomponen en parches. La frontera se subdivide
de esta manera a modo de permitir que diferentes condiciones de frontera sean
especificadas durante la solucio´n del problema.
En el caso particular del chorro diesel el dominio computacional se trata de una ma-
lla completa 3D donde se desarrolla la ca´mara de combustio´n interna. En la Figura:
6.24 se presenta el co´digo empleado para el desarrollo del dominio.
Figura 6.24: Representacio´n de la geometr´ıa en el co´digo CFD OpenFOAM.
Este dominio cuenta con una razo´n de expansio´n (simpleGrading) que permite
que la malla sea ma´s refinada en la direccio´n axial conforme se desarrolla la pene-
tracio´n del chorro dentro del dominio. Esta razo´n permite que el ancho de las celdas
a lo largo de los bordes disminuya de un mallado simple a hasta la mitad de e´ste,
puesto que el error decrece con el taman˜o de la celda.
La tobera de estudio descrita en la seccio´n 6.2.1 se encuentra posicionada en el cen-
tro del domino, el cual tiene una dimensio´n de 20 × 20 × 80. En la Figura: 6.25 se
muestra la te´cnica del refinamiento de malla y el dominio computacional junto con
el nombre de los bloques y los ve´rtices que lo componen para formar la geometr´ıa
donde se lleva a cabo la simulacio´n del chorro ( ver Figura: 6.26 )
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(a)
(b)
Figura 6.25: (a) Refinamiento de la malla a lo largo del borde del bloque (b) Ve´rtices
del dominio computacional
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Figura 6.26: Dominio computacional. Malla completa y celdas computacionales.
La discretizacio´n de volu´menes finitos emplea informacio´n espec´ıfica que proce-
de de la geometr´ıa de la malla y se almacenada en el archivo polyMesh. Por lo tanto,
el co´digo CFD OpenFOAM extiende el archivo polyMesh a una malla de volu´menes
finitos en la cual se almacena la informacio´n adicional necesaria para la discretizacio´n
de volu´menes finitos. La malla de volu´menes finitos (fvMesh) se construye a partir
del polyMesh y almacena la informacio´n para que esta puede ser actualizada durante
el tiempo corriente en caso de la que malla sea dina´mica.
El co´digo CFD OpenFOAM define una plantilla en la cual se separa la informacio´n
del dominio, los centros de las celdas y las condiciones de frontera. El campo geome-
tricField almacena la informacio´n relacionada con el centro de las celdas (volField),
el centro de las caras de cada celda (surfaceField), los fluxes de movimiento de cada
celda (surfaceScalarField), entre otros.
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Condiciones de frontera e iniciales
Condiciones de frontera :
Una vez generada la malla se dan de alta los campos iniciales. En este caso la in-
formacio´n se inicia a tiempo t = 0, por lo tanto la informacio´n inicial se encuentra
almacenada en el subdirectorio cero. El subdirectorio cero contiene 8 archivos rele-
vantes; la contrapresio´n (p), la temperatura del gas (T), la velocidad (U), la fraccio´n
de nitro´geno (N2)yoxigenoparaelcasodeemplearaire(
Discretizacio´n de las ecuaciones
A continuacio´n se describe la forma de resolucio´n de las ecuaciones de gobierno
empelando la informacio´n almacenada en la plantilla fvMesh.
Como se menciono anteriormente la discretizacio´n de ecuaciones convierte ecuaciones
diferenciales parciales en un grupo de ecuaciones algebraicas incluyendo el termino
temporal, el cual puede ser discretizado de una forma impl´ıcita mediante diferencias
finitas los cuales se expresan en forma de una matriz de la siguiente forma:
[A][x] = [b] (6.35)
donde [A] es la matriz cuadrada, [x] es la columna vector de variables dependientes
y [b] es el vector fuente; estos u´ltimos son una lista de valores definida en ubicaciones
en la geometr´ıa usados en la discretizacio´n de volu´menes finitos, mientras que [A] es
una lista de coeficientes de ecuaciones algebraicas y no pueden ser descritas por el
campo geometricField. Por lo tanto, define su propia clase como una fvMatrix, una
matriz de volu´menes finitos creado a partir de la discretizacio´n del dominio, matriz
que puede soportar las operacio´n comunes con matrices.
El co´digo CFD OpenFOAM emplea su lenguaje particular para la descripcio´n de
cada te´rmino en una ecuacio´n diferencial parcial y utiliza sus funciones particulares:
fvm(finiteVolumeMethod) y fvc (finiteVolumeCalculus) ambas clases de funciones con-
tienen funciones esta´ticas que representan un operador diferencial tales como ∇2,∇·
y ∂/∂t que se discretiza en el dominio. El propo´sito de definir estas dos clases fvm y
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fvc es el de distinguir:
fvm calcula derivadas impl´ıcitas que necesitan ser iteradas y regresa una matriz
de volu´menes finitos fvMatrix la cual puede ser resuelta mediante el avance de
la variable dependiente cada paso de tiempo.
fvc calcula derivas expl´ıcitas para informacio´n predeterminada y regresa un
campo tensorial geome´trico y corresponde directamente a operadores tensorial
diferencial.
Como ya se menciono en la seccio´n anterior el esquema de discretizacio´n de los
volu´menes finitos es formulado mediante la integracio´n de las ecuaciones de go-
bierno sobre el volumen de una celda, usando el teorema de la divergencia de Gauss
es posible convertir las integrales de volumen en integrales de superficie. Estas inte-
grales de volumen y superficie son linearizadas empleando esquemas apropiados de
linearizacio´n.
Dichos esquemas se encuentran mencionados en el archivo fvSchemes ubicado en el
fichero del sistema, en el cual se encuentran los esquemas para la discretizacio´n tem-
poral (ddtSchemes), convectivo (divSchemes), difusivo (laplacianSchemes) y esquema
de interpolacio´n (interpolationSchemes). Finalmente todos los te´rminos impl´ıcitos van
en la matriz y todos los te´rminos expl´ıcitos contribuyen al vector fuente.
A continuacio´n se describen los esquemas empleados para la discretizacio´n de las
ecuaciones de gobierno.
Te´rmino difusivo (Laplacian term)
El te´rmino Laplaciano es integrado sobre un volumen de control y linealizado em-
pleando diferencias centrales puesto que se hace la suposicio´n de una distribucio´n
lineal de la propiedad entre los puntos de la malla.∫
V
∇ · (Γ∇φ)dV =
∫
S
dS · (Γ∇φ) =
∑
f
ΓfSf · (∇φ)f (6.36)
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En nuestro caso particular contamos con una malla homoge´nea, en donde la distancia
de los nodos es la misma en todo el dominio, lo que permite que la discretizacio´n sea
impl´ıcita, ya que la distancia del vector d(∆xi) entre el centro de la celda de intere´s
P y el centro de la celda vecina N es ortogonal a la cara del plano y paralela a la
superficie, permitiendo aplicar el criterio de la ortogonalidad y ajustar la distribucio´n
a una linea recta.
Sf · (∇φ)f = |Sf |φN − φP
d
(6.37)
La ecuacio´n 6.37 es la discretizacio´n del te´rmino difusivo mediante diferencias cen-
trales o discretizacio´n lineal ortogonal de Gauss (Gauss linear orthogonal).
laplacian(muEff,U) =
∂
∂x
(µ
∂U
∂x
) (6.38)
En el co´digo CFD OpenFOAM el te´rmino difusivo se encuentra representado de ma-
nera impl´ıcita mediante la siguiente interpretacio´n:
fvm::laplacian(muEff,U), Gauss linear orthogonal
donde fvm devuelve la matriz de volu´menes finitos para el te´rmino difusivo del
esfuerzo cortante, linealizado mediante diferencias centrales o Gauss linear orthogonal.
Te´rmino convectivo(Convection term)
El te´rmino convectivo es integrado sobre un volumen de control y linealizado de la
siguiente forma:∫
V
∇ · (ρUφ)dV =
∫
S
dS · (ρUφ) =
∑
f
Sf · (ρU)fφf =
∑
f
Fφf (6.39)
Un chorro tipo jet, como un chorro diesel es un caso particular donde la conveccio´n
es el feno´meno dominante, debido a la intensa mezcla inducida por las burbujas que
dejan la superficie y la energ´ıa absorbida en el cambio de fase, adema´s de la alta
velocidad del chorro inducida por la presio´n de inyeccio´n, puesto que la velocidad de
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un chorro ronda aproximadamente los 400 a 500 m/s haciendo que el efecto difusivo
sea menor en magnitud que el efecto convectivo [27].
En base a esta premisa es posible seleccionar el me´todo de linelizacio´n para linea-
lizar el te´rmino difusivo en las ecuaciones diferenciales parciales, el cual es posible
encontrarlo escrito de la siguiente forma en el co´digo:
div(phi, U) =
∂
∂xi
(ρuiuj) = ∇ · ρu¯u (6.40)
La ecuacio´n 6.40 es la interpretacio´n del te´rmino convectivo empleado en la ecuacio´n
de cantidad de movimiento, la cual esta´ interpretada de la siguiente manera:
fvm::div(phi,U), Gauss upwind
donde fvm devuelve la matriz de volu´menes finitos para el te´rmino convectivo, linea-
lizado mediante el me´todo Upwind.
Este´ me´todo se empleo por dos razones:
1. Su bajo coste en tiempo computacional puesto que el valor de la propiedad
en el nodo en la superficie del volumen de control es igual al valor que dicha
propiedad tiene en el nodo que se encuentra aguas arribas.
2. El me´todo Upwind es acertado cuando los valores de fuerza entre la razo´n de la
conveccio´n y la difusio´n son muy elevados. Bottone et al. [28] anuncian el uso
del me´todo upwind, puesto que las propiedades escalares var´ıan lentamente
en el espacio f´ısico, tema que se enlaza con el aumento en la velocidad. Este
mismo esquema fue empleado por Sazhin et al. [29] puesto que su problema de
estudio demuestra razo´n entre la conveccio´n y la difusio´n muy elevados.
Esta razo´n de conveccio´n-difusio´n es conocida como el nu´mero de Peclet (Pe),
el cual es producto entre el nu´mero de Reynolds (Re), el nu´mero de Schmidt
(Sc) para el caso de la transferencia de masa y el nu´mero de Prandtl (Pr) para
el caso de fluidos te´rmicos.
Cap´ıtulo 6. Simulacio´n del chorro de biocombustible 281
Pe =
Conveccio´n
Difusio´n
, (6.41a)
Pe = ReSc, Transferencia de masa (6.41b)
Pe =
uL
D
, (6.41c)
Pe = RePr, Fluidos te´rmicos (6.41d)
Pe =
uL
α
(6.41e)
Sazhin et al. reporta valores de Pe > 500 lo que justifica que para chorros
diesel es posible emplear el me´todo de linealizacio´n upwind, el cual se ajusta a
la solucio´n exacta para valores muy elevados de Pe como se puede observar en
la Figura: 6.27 donde se exhiben los valores del nodo de intere´s para diversos
esquemas de interpolacio´n en funcio´n del nu´mero de Pe.
Figura 6.27: Prediccio´n de φp para los diversos tipos de esquemas en un rango de
nu´meros de Peclet.
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Divergencia
El te´rmino de divergencia descrito a continuacio´n es estrictamente un te´rmino impl´ıci-
to, lo que implica que no sera´ almacenado en una matriz de volu´menes finitos en
su defecto formara´ parte de la matriz del te´rmino fuente y debe ser diferenciado del
te´rmino convectivo descrito anteriormente el cual es la divergencia del producto de
un flux y una variable dependiente. El te´rmino es integrado sobre un volumen de
control y linealizado de la siguiente forma:∫
V
∇ · (φ)dV =
∫
S
dS · (φ) =
∑
f
Sf · φf (6.42)
Un ejemplo de la divergencia puede ser encontrada en el co´digo de la siguiente forma:
div(phi) = ρ
∂
∂xi
(ui) = ρ∇ · u¯ (6.43)
En la ecuacio´n 6.43 se muestra la interpretacio´n de la divergencia del producto de
la densidad y la velocidad usado en la ecuacio´n de continuidad, te´rmino que se
interpreta para su discretizacio´n de la siguiente manera:
fvc::div(U), Gauss linear
donde fvc::div es un te´rmino que devuelve la matriz de resultados del te´rmino fuente,
el cual es interpolado mediante diferencias centrales.
Te´rmino temporal
La primera derivada temporal ∂/∂t es integrada sobre un volumen de control, supo-
niendo que el cambio de la propiedad dentro del volumen de control es uniforme y
no existe variacio´n, por lo tanto la integracio´n ser´ıa de la siguiente forma:
∂
∂t
∫
V
(ρφ)dV (6.44)
Como se comento´ anteriormente el tiempo es una coordenada parabo´lica de ”marcha
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hacia adelante”donde t0 > tn, en base a esta suposicio´n es posible determinar un
sistema de discretizacio´n que emplee los valores futuros de la propiedad en el paso de
tiempo corriente. Este´ me´todo es conocido como me´todo impl´ıcito en el cual existen
dos inco´gnitas adicionales al nodo de intere´s; los valores de los nodos vecinos aguas
arribas y aguas abajo, por lo tanto es necesario definir un sistema de ecuaciones
algebraicas como tantos nodos existan lo que convierte a este me´todo impl´ıcito ma´s
costoso pero ma´s estable y con mejores resultados.
El co´digo CFD OpenFOAM solo maneja esquemas impl´ıcitos por su estabilidad en
el cual la ecuacio´n 6.44 sera´ discretizada de la siguiente forma:
∂
∂t
∫
V
(ρφ)dV =
(ρPφPV )
n − (ρPφPV )0
∆t
(6.45)
En la ecuacio´n 6.45 se muestra la interpretacio´n del te´rmino temporal usado en las
ecuaciones de conservacio´n, te´rmino que se interpreta para su discretizacio´n de la
siguiente manera:
fvm::ddt(rho, U), Euler
donde fvm::ddt devuelve la matriz de volu´menes finitos, el cual es discretizado em-
pleando el esquema de Euler el cual es un esquema impl´ıcito iterativo.
Algoritmo para la correccio´n de la presio´n, velocidad y energ´ıa
Entre los numerosos algoritmos para la correccio´n de las variables de intere´s de las
ecuaciones de gobierno, el empleado por el co´digo CFD OpenFOAM es el algorit-
mo llamado PIMPLE, el cual resulta en una combinacio´n del me´todo SIMPLE y
el PISO. El algoritmo SIMPLE por sus siglas en ingles Semi-Implicit Method for
Pressure-Linked Equations [24], es usado para la resolucio´n de problemas en estado
permanente donde el tratamiento de los efectos no lineales de los te´rmino convectivos
durante la resolucio´n tienen mayor peso que la determinacio´n precisa del campo de
presio´n, puesto que no existe otra ecuacio´n de transporte, a parte de las ecuaciones
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de cantidad de movimiento, donde intervenga el efecto de la presio´n. Con objeto de
resolver este dilema es necesario el uso de valores supuestos de presio´n y velocidad,
seguidamente se resuelven las ecuaciones discretizadas, la ecuacio´n para la correccio´n
de las presio´n, se corrigen las velocidades y presiones y se evalu´a la convergencia.
Por el otro lado el algoritmo PISO, por sus siglas en ingles Pressure Implicit with
Splitting of Operators, es empleado para simulaciones transitorias de flujos compre-
sibles donde es necesario resolver un acoplamiento de la velocidad y la presio´n para
cada paso de tiempo. Los efectos relacionados con la no linealidad de las ecuaciones
de velocidad son reducidos mediante el establecimiento de pequen˜os pasos de tiempo
caracterizado por nu´meros de Courant menores a uno.
Co =
Ufδt
δx
≪ 1 (6.46)
El nu´mero de Courant es una buena medida de la precisio´n de un te´rmino
temporal de primer orden, donde Uf es la velocidad caracter´ıstica, a trave´s de la
celda, δt es el paso de tiempo y δx es el taman˜o de la celda.
Este algoritmo es resuelto mediante un paso predictivo que consiste en la supo-
sicio´n de un campo de presio´n intermedia para obtener componente de velocidad
empleando el algoritmo SIMPLE, seguidamente entre el primer campo corrector que
no permitira´ que la ecuacio´n de continuidad sea satisfecha a menos que el campo
de presio´n sea correcto lo que genera nuevos campos de velocidad que satisfagan la
ecuacio´n discreta de la continuidad, finalmente se realiza un segundo paso corrector
que discretiza las nuevas ecuaciones de cantidad de movimiento obtenidas en el paso
anterior [23].
En casos compresibles temporales el error debido a los efectos no lineales de la ve-
locidad son ma´s importantes debido a la compresibilidad, por lo tanto la ecuacio´n
de cantidad de movimiento es necesario que se localice fuera de otro bucle llamado
PIMPLE haciendo que la cantidad de movimiento sea recalculada tantas veces el
nu´mero de las iteraciones en el bucle. La ecuacio´n de la energ´ıa puede ser ubicada
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en el bucle PIMPLE o en el bucle PISO; esto debido a que si una propiedad termo-
dina´mica var´ıa ra´pidamente en el tiempo la ecuacio´n de la energ´ıa debe ser ubicada
dentro del bucle PISO a modo de mejorar el acoplamiento presio´n-temperatura [30].
En la Figura: 6.28 se presenta el esquema del algoritmo de resolucio´n PIMPLE, en
la cual se introduce el calculo de la ecuacio´n de la energ´ıa en el bucle PISO en caso
de que las propiedades cambien dra´sticamente con el tiempo.
Como se comenta anteriormente la ecuacio´n de cantidad de movimiento contiene el
gradiente de presio´n, sin embargo el co´digo modifica la ecuacio´n con el objetivo de
facilitar el ca´lculo y poder resolver una funcio´n expl´ıcita.
Finalmente la presio´n es calculada de manera individual mediante la ecuacio´n de
Poisson para la presio´n dina´mica y usa esta presio´n dina´mica para el ca´lculo de la
densidad, mediante el bucle PIMPLE en el fichero pEqn.H.
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Figura 6.28: Algoritmo PIMPLE
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Solucio´n de ecuaciones discretas
Los algoritmos de solucio´n y tolerancias son controlados mediante el fichero fvSolu-
tion, este fichero es una serie de sub-diccionarios en el que se incluyen los solucio-
nadores, factores de relajacio´n y el algoritmo para la correccio´n de la presio´n y las
velocidades.
El sub-directorio manda llamar la primera aplicacio´n: solver aplicacio´n en la que
especifica el me´todo de solucio´n de ecuaciones lineales que es empleado para resolver
las ecuaciones discretizadas. E´ste hace referencia al me´todo de solucio´n de matriz
por eliminacio´n. Cada variable de intere´s es resuelta mediante un diccionario es-
pec´ıfico, el cual contiene el tipo de solucionador (solver) y los para´metros que dicho
solucionador usa.
solver rho PCG
donde rho representa la variable de intere´s en este caso la continuidad, solver el
tipo de solucionador empleado el cual para la densidad se emplea PCG solucionador
de gradiente conjugado pre-condicionado; este me´todo es muy versa´til, puesto que
en la mayor´ıa de las aplicaciones reales las matrices no esta´n en buenas condiciones
o son muy grandes reduciendo as´ı la eficiencia del algoritmo. La idea de resolucio´n
de este me´todo consiste en resolver la matriz [A][x] = [b] a partir de un cambio
de variable [A˜][x˜] = [b˜] para el cual A˜ es elegido de tal modo que sea un nu´mero
condicionado cercano a la unidad [31].
Este cambio de variable es conocido como pre-condicionador, el cual asegura que la
convergencia para el sistema sea ma´s ra´pida, esta variable gu´ıa una ra´pida propa-
gacio´n de informacio´n a trave´s de la malla computacional. El co´digo distingue entre
matrices sime´tricas (matriz cuadrada que es igual a su transpuesta) y asime´tricas
(matriz cuadrada cuya transpuesta es igual a su negativa) las cuales dependen de la
estructura de la ecuacio´n a resolver. En la Figura: 6.29 se presenta el solucionador
para cada variable junto con su precondicionador empleado el cual permite reducir
el nu´mero de iteraciones al igual que los solucionadores lineales estos seleccionan el
tipo de matriz sime´trica o asime´trica.
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Figura 6.29: Fichero fvSolution para al densidad, la velocidad y la energ´ıa total.
Preparacio´n del co´digo y generacio´n del solver
El co´digo CFD OpenFOAM, cuenta con un tutorial para la simulacio´n del chorro
diesel en la siguiente direccio´n:
run/tutorials/lagrangian/sprayFoam/aachenBomb
En esta´ direccio´n se encuentra la simulacio´n de un chorro, evaporativo y reactivo de
heptano, sin embargo el caso de estudio de este trabajo es enfocado en un chorro
de diesel y diversos biocombustibles, por lo tanto es necesario la modificacio´n de las
condiciones de operacio´n, la generacio´n de un librer´ıa para el biodiesel y la genera-
cio´n de un nuevo solver para crear dependencia hacia la nueva librer´ıa.
Los comandos empleados para la generacio´n del nuevo solver, la dependencia hacia la
nueva librer´ıa y la implementacio´n de e´sta se encuentran correctamente identificados.
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Copiar el solver al directorio de trabajo en la carpeta applications creada con
anterioridad.
cp−r$FOAM SOLV ERS/lagrangian/sprayFoam $WM PROJECT USER DIR
/applications/solvers/my sprayFoam
Renombrar el solver sprayFoam como my sprayFoam:
cp $WM PROJECT USER DIR/applications/solvers/my sprayFoam/Make
En el archivo de compilacio´n Make/files se cambia a modo que se lea lo siguien-
te:
my sprayFoam.C
EXE = $(FOAM USER APPBIN)/my sprayFoam
De la misma manera se cambia el archivo Make/options de la l´ınea 13 de la
siguiente manera, a modo de generar dependencia de este solver a la nueva
librer´ıa generada para el biodiesel:
−I$(WM PROJECT USER DIR)/applications/myliquidProperties/
liquidProperties/lnInclude
Este archivo en la l´ınea 13 anteriormente conten´ıa la dependencia a la librer´ıa
original del solver sprayFoam:
−I$(LIB SRC)/thermophysicalModels/properties/liquidProperties/lnInclude
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Se copian los archivos empleados para la resolucio´n de las ecuaciones de conti-
nuidad (rhoEqn.H), cantidad de movimiento (UEqn.H), energ´ıa (EEqn.H), con-
servacio´n de especies (YEqn.H) y presio´n (PEqn.H).
Finalmente se pasa a la compilacio´n del nuevo solver mediante los siguientes
comandos:
cp $WM PROJECT USER DIR/applications/solvers/my sprayFoam
wclean
rm − r Make
wmake
Con esto se compila el nuevo solver y se genera la dependencia a la nueva
librer´ıa para el biodiesel, por lo tanto el archivo my sprayFoam.dep debe de
contener las siguientes lineas:
my sprayFoam.dep : /home/root/OpenFOAM/root− 2.3.0/applications/
myliquidProperties/liquidProperties/lnInclude/liquidProperties.H
my sprayFoam.dep : /home/root/OpenFOAM/root− 2.3.0/applications/
myliquidProperties/liquidProperties/lnInclude/liquidPropertiesI.H
Con esto se genera un nuevo solver para los casos donde se pretenda simular
biodiesel o algu´n otro combustible.
Finalmente para hacer llamar la nueva librer´ıa es necesario crear un nuevo caso
del tutorial aachenBomb en el cual la carpeta de sistema en el fichero control-
Dict se anexa al final el siguiente comando:
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libs
(
”libmyliquidProperties.so”
);
Con esto aseguramos que el caso de estudio emplea la nueva librer´ıa y no entre
en conflicto con la anterior.
6.4 Simulacio´n de un chorro diesel
A continuacio´n se presentan las simulaciones de un chorro diesel para las mez-
clas propuestas en la seccio´n 6.1.
6.4.1 Simulacio´n del chorro diesel puro B0
Como se comento anteriormente el chorro diesel fue simulado bajo las condi-
ciones propuestas en la Tabla: 6.7 estas condiciones fueron recopiladas del trabajo
expuesto por Gimeno et al. [10] en el cual se obtiene la informacio´n experimental
necesaria para comprobar la penetracio´n de un chorro diesel; y as´ı de esta manera
averiguar la robustez y las capacidades del co´digo. En la Figura: 6.30 se muestra la
evolucio´n temporal de la penetracio´n, informacio´n experimental que se empleara´ pa-
ra validad la penetracio´n del chorro simulado.
Post-procesado y penetracio´n
A continuacio´n se presenta la simulacio´n del chorro, para la cual fue necesario la
creacio´n del solver previamente descrito que sera´ el encargado de modificar cualquier
tema relacionado con las propiedades de transporte, e´ste permite comprobar que tan
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Figura 6.30: Penetracio´n del chorro a una Pinj = 80MPa y una contrapresio´n de
3.53 MPa.
viable es el co´digo para reproducir la penetracio´n.
El post-procesador por si mismo no da la penetracio´n contra el tiempo como infor-
macio´n, por lo tanto para poder hacerse uso de este informacio´n es necesario emplear
comandos bash con el objetivo de extraer la informacio´n de la penetracio´n calculada
en la simulacio´n, la cual se sobre-escribe en un fichero de informacio´n log.
En la Figura: 6.31 se muestra la informacio´n relevante de la penetracio´n del chorro
y de la formacio´n de la nube escrita en el fichero log.
A continuacio´n se presentan los comandos bash empleados para el post-procesado
del archivo log ubicado en la carpeta de destino:
1. ps − ef | grep ”ˆ” log| more > time.txt
El comando grep por si solo nos permite buscar y mostrar una linea con la pa-
labra especifica en este caso la palabra es Time, la cual se repite un n nu´mero
de veces en el archivo por un n nu´mero de lineas, sin embargo por si solo el
comando grep nos mostrara u´nicamente una fraccio´n del archivo log lo que es
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Figura 6.31: Penetracio´n expuesta en el fichero log.
no es pra´ctico, por lo tanto para poder acceder a toda la base de datos se usa
el comando more, el cual nos muestra toda la informacio´n del fichero. Debido
a que se maneja una cantidad enorme de informacio´n y lineas con la palabra
Time y nos interesa u´nicamente la palabra al inicio de la linea, por lo tanto
se agrega un acento circunflejo antes de la palabra para forzar a que muestre
u´nicamente lo que se busca; de igual forma se aplica para la extraccio´n de
la penetracio´n l´ıquida, u´nicamente substituyendo la palabra Time por Liquid
penetration 95% mass (m).
2. awk ′{$3 = $3 ∗ a; print$3}′ a = 1000 time.txt > time1.txt
El comando awk se usa para manipular texto. Este comando comprueba cada
l´ınea de un archivo, buscando patrones que coincidan los dados en la l´ınea de
comando.
Si se tiene en este caso un archivo de texto con varias filas y columnas como es
el caso de la penetracio´n se tiene que usar el comando awk el cual se describe
de la siguiente manera: awk ’{patro´n + accio´n (en este caso la de imprimir
la columna de intere´s, la 3)}’, el nombre del fichero donde se encuentren las
coincidencias obtenidas con el comando anterior con esto el awk extrae la in-
formacio´n de coincidencia y finalmente con el comando time1.txt se manda a
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escribir la informacio´n recabada en un fichero de ese nombre.
3. paste time1.txt liquid1.txt | awk′{print$1, $2}′ > LL.txt
El comando paste indica que se va a pegar la informacio´n de cada archivo en
uno solo para esto es necesario llamar en orden cada archivo siendo primero
el archivo donde se escribio´ el tiempo (time1.txt) seguido del archivo de pe-
netracio´n (liquid1.txt) antes del comando awk, de manejo de datos y con la
indicacio´n de que imprima en la columna 1 la informacio´n del primer archivo
y en la columna 2 la informacio´n del segundo archivo, finalmente se le indica
que la informacio´n la transcriba en un fichero de nombre LL.txt. Con esto la
informacio´n queda escrita y acomodada en un solo archivo. En la Figura: 6.32
se muestra por un lado la evolucio´n temporal de la penetracio´n experimental
y modelada, y por el otro lado, el error estandar en torno al 4.48%.
El error esta´ndar es determinado mediante el uso de la desviacio´n esta´ndar
dividido por la ra´ız cuadrado de la muestra.
S˜ =
σ√
n
(6.47)
Cabe mencionar que los resultados obtenidos por la simulacio´n tienen una
representacio´n cualitativa.
Empleando el nuevo solver se realizan la simulacio´n pertinente para compro-
bar la disminucio´n tanto de la penetracio´n como de las propiedades de transporte,
en la Figura: 6.33 es posible observar la variacio´n de las propiedades de transporte
para el substituto de diesel, cabe mencionar que se usa como substituto el tetrade-
cano C14H30, compuesto empleado por su similitud en propiedades de transporte y
termo-f´ısicas [32], adema´s se presentan los cambios en el campo de velocidad donde
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Figura 6.32: Evolucio´n temporal de la penetracio´n experimentada y modelada
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es posible observar el comportamiento meramente convectivo del chorro por la alta
velocidad, una de las razones por la cual el esquema de interpolacio´n usado es el
upwind, los campos de presio´n donde se exhibe la onda de impacto provocada por la
insercio´n del chorro en una atmo´sfera estacionaria y la temperatura de la ca´mara la
cual se ha mantenido constante para evitar evaporacio´n del chorro.
En la Figura: 6.33 (b) se puede observar un incremento en la velocidad del gas
circundante debido al aumento en la cantidad de movimiento proveniente de una
gota de l´ıquido con mayor viscosidad y un decremento en la temperatura del gas
debido al incremento en la conductividad te´rmica.
Sin embargo la velocidad del gas no es constante a lo largo del chorro, puesto que
inicialmente el chorro se mueve a una alta velocidad el cual empezara a perder canti-
dad de movimiento acelerando el flujo circundante estacionario. Debido a el arrastre
del fluido que rodeo al chorro los gradientes de velocidad decrecen en magnitud en
la direccio´n del flujo. Esto causa el descenso en la velocidad promedio del chorro
central.
Este comportamiento se puede observar en la Figura: 6.34 en la cual se presenta la
velocidad del chorro y la transferencia de cantidad de movimiento al fluido circun-
dante, para la penetracio´n de un diesel puro (B0).
La velocidad del chorro disminuye dra´sticamente conforme penetra en la ca´ma-
ra lo que provoca que este intercambie ra´pidamente cantidad de movimiento con el
gas, sin embargo las gotas en la punta tendra´n una velocidad inferior a la del chorro
a la salida de la tobera hasta antes de 1 ms, puesto que este es el tiempo de inyeccio´n,
tiempo al cual la velocidad del chorro a la salida se mantiene constante, finalizando
este periodo, el chorro se desacelerada ra´pidamente.
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(a)
(b)
Figura 6.33: (a) Propiedades de transporte del diesel (b) Condiciones en la ca´mara
de combustio´n. I contornos de velocidad, II campos de presio´n y III contornos de
temperatura
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Figura 6.34: Velocidad del chorro y del gas circundante para el B0
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6.4.2 Simulacio´n del chorro empleando biodiesel puro
derivado de aceite usado de cocina, B100
Empleando las condiciones de operacio´n expuestas en la Tabla: 6.7 para la si-
mulacio´n del biodiesel puro (B100) es posible determinar la penetracio´n del chorro;
a partir de este punto se le dara´ el epite´to al biodiesel como B100 al diesel puro B0
y B20 y B50 a sus respectivas mezclas.
A diferencia de la penetracio´n del chorro de diesel, que se gra´fico en un rango entre
0 − 2 ms, la penetracio´n del biodiesel se graf´ıca en un rango entre 0 − 3 ms con el
objetivo de poder observar la zona de desarrollo de la nube del chorro con mayor
claridad (ver Figura: 6.35).
Figura 6.35: Evolucio´n temporal del chorro para B100
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Post-procesado y penetracio´n
Cabe mencionar que el post-procesado de la penetracio´n es determinado empleando
los comandos bash para el manejo y manipulacio´n de datos.
La gotas en el chorro de biodiesel al tener mayor viscosidad cuentan con mayor
cantidad de movimiento, lo que contribuye en parte a un incremento en la pene-
tracio´n del chorro, adema´s al tener mayor tensio´n superficial estas gotas presentan
mayor esfuerzo a la desintegracio´n ejercida por la presio´n dina´mica de la ca´mara de
combustio´n propiciando que tarden ma´s tiempo en desintegrarse, y por consiguiente
aumentando la penetracio´n del chorro, finalmente la disminucio´n en la presio´n de
vapor debido a la ausencia de componentes vola´tiles es un factor que determina la
rapidez de ebullicio´n y posterior mezcla del chorro con el gas ambiental. Este au-
mento en la penetracio´n del chorro conlleva a una mejor optimizacio´n en el aire de
la ca´mara adema´s el aumento en la presio´n de inyeccio´n conlleva a una mejor ato-
mizacio´n debido a la reduccio´n de los dia´metros Sauter promedio.
En la Figura: 6.36 se muestra la comparativa entre la penetracio´n del biodiesel puro
(B100) y el diesel (B0) donde claramente es posible observar un aumento en la pene-
tracio´n del chorro este comportamiento es consistente con la literatura [8, 17, 9, 18].
Como se comento en la seccio´n 5.3.3 las propiedades de transporte y termo-f´ısicas
var´ıan entre el biodiesel y el diesel, esta variacio´n en aumento o disminucio´n de
algunas propiedades es el causante del aumento en la penetracio´n del chorro, este
aumento puede ser observado en la Figura: 6.37 donde se muestra el incremento en
las propiedades de transporte y su correcta introduccio´n en el co´digo CFD Open-
FOAM, adema´s se muestra en la sub-figura (b) el aumento en las propiedades del gas
dentro de la ca´mara de combustio´n para la velocidad, la presio´n y la temperatura.
De manera similar en la Figura: 6.38 se presenta la velocidad del chorro de
biodiesel y los contornos de velocidad para el gas circundante donde se puede observar
el claro aumento en la velocidad del chorro de biodiesel debida por el incremento
en la presio´n de inyeccio´n, sin embargo el aumento en la densidad contrarresta este
Cap´ıtulo 6. Simulacio´n del chorro de biocombustible 301
Figura 6.36: Evolucio´n temporal del chorro para un B100 y un B0
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(a)
(b)
Figura 6.37: (a) Propiedades de transporte del Biodiesel (b) Condiciones en la ca´mara
de combustio´n. I contornos de velocidad, II campos de presio´n y III contornos de
temperatura
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aumento en la velocidad del chorro desacelerando al mismo.
Figura 6.38: Velocidad del chorro y del gas circundante para un B100
Este aumento en las propiedades de transporte del biodiesel es uno de los
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factores principales por los que se presentan variaciones en la eficiencia del motor,
formacio´n de emisiones y depo´sitos en los componentes del motor, temas discutidos
en la seccio´n 2.2.
Debido a esto es necesario profundizar en el conocimiento de la variacio´n de estas
propiedades y su influencia en el proceso de mezcla para un biocombustible entre ellos
las mezclas binarias biodiesel-diesel, por esta razo´n se eligieron las mezclas anterior-
mente mencionadas empezando con la mezcla avalada por la Agencia de Proteccio´n
Ambiental EPA [4], la cual contiene un 20% de biodiesel con un 80% de diesel (B20).
6.4.3 Simulacio´n del chorro empleando una mezcla B20
Como se menciono´ una de las mezclas propuestas para su reproduccio´n es la
mezcla B20, la cual al contener un porcentaje de biodiesel la penetracio´n del chorro
junto con sus propiedades se ven afectadas. Mohan et al. [18] expone un incremen-
to en la viscosidad con el aumento en la fraccio´n de biodiesel en el biocombustible
lo que contribuye substancialmente a un incremento en la penetracio´n (ver Figura:
6.39).
Post-procesado y penetracio´n
Empleando el post-proceso es posible determinar la penetracio´n del chorro contra
el tiempo y comparar su comportamiento contra los chorro de los otros dos com-
bustibles y la variacio´n en sus propiedades de transporte las cuales influyen en la
formacio´n de la mezcla. En la Figura: 6.40 se pueden observar las propiedades de
transporte del B20 junto con su respectiva fraccio´n de biodiesel en la mezcla. Cabe
mencionar que al tener un incremento de viscosidad en comparacio´n con el diesel
la transferencia de cantidad de movimiento al aire circundante es mayor que la del
diesel y muy parecida a la del biodiesel puro. Este estudio se centra en la penetracio´n
l´ıquida por lo tanto no se realizan situaciones donde intervenga la evaporacio´n del
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Figura 6.39: Evolucio´n temporal del chorro para un B20
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(a)
(b)
Figura 6.40: (a) Propiedades de transporte del B20 (b) Fraccio´n masa de diesel y
biodiesel en el chorro
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combustible, sin embargo se presenta una cantidad despreciable de masa de cada
combustible en aire circundante
Figura 6.41: Condiciones de la ca´mara de combustio´n para un B20
La mezcla biodiesel-diesel B20 es una mezcla ampliamente usada, evaluada y de
uso legal segu´n la agencia de proteccio´n ambiental EPA [4], sin embargo el objetivo
de este estudio no solo es el determinar la penetracio´n de un chorro de biocombustible
ya propuesto, sino averiguar y profundizar en el conocimiento de una mezcla nueva
que sea pertinente para su uso regular en veh´ıculos de automocio´n; por esto se
propone una mezcla adicional que no solo siga la filosof´ıa del uso del biodiesel, sino
que adema´s permite un mayor uso de biodiesel.
La mezcla B50 (50% de biodiesel con 50% de diesel) permite un mayor uso de
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biodiesel, sin embargo esta mezcla debe ser estudiada ampliamente puesto que con
un mayor aumento de biodiesel en la mezcla mayores los defectos ocasionados por
su aumento en las propiedades de transporte.
6.4.4 Simulacio´n del chorro empleando una mezcla B50
Como se menciono anteriormente con objeto de poder profundizar en el cono-
cimiento de la penetracio´n de un biocombustible y la influencia de las propiedades
de transporte en el proceso de mezcla se propone el biocombustible B50. Este´ bio-
combustible presenta un aumento en las propiedades de transporte y termo-f´ısicas
considerable en comparacio´n con su homologo con 20% de biodiesel, este aumento
permite determinar que tipo de comportamiento presentara´ un biocombustible. La
penetracio´n del chorro de este biocombustible es sumamente similar a la penetra-
cio´n del biodiesel. En la Figura: 6.42 se muestra la penetracio´n determinada para un
biocombustible con 50% de biodiesel.
Post-procesado y penetracio´n
Empleando el post-proceso es posible determinar la penetracio´n del chorro en funcio´n
del tiempo y comparar su comportamiento contra los chorro de los otros combusti-
bles de la misma manera que el B20, el aumento en las propiedades de transporte
conlleva a un aumento en la penetracio´n superior al B0 pero inferior al B100 sin
embargo la penetracio´n del chorro del B50 se ve seriamente influenciada por el au-
mento en las propiedades de transporte. En la Figura: 6.43 se pueden observar las
propiedades de transporte del B50 junto con su respectiva fraccio´n de biodiesel en
la mezcla. En la Figura: 6.41 se hizo hincapie´ sobre la nula transferencia de masa del
combustible al gas ambiental por esa razo´n en la Figura: 6.44 se resaltan las condicio-
nes y los cambios a los que se ve sujeta la ca´mara de combustio´n. Dichas variaciones
se espera que sean ma´s acentuadas si existen condiciones evaporativas en el sistema.
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Figura 6.42: Evolucio´n temporal del chorro para un B50
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(a)
(b)
Figura 6.43: (a) Propiedades de transporte del B50 (b) Fraccio´n masa de diesel y
biodiesel en el chorro
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Figura 6.44: Condiciones en la ca´mara de combustio´n para un B50
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6.5 Ana´lisis de la penetracio´n para las
diversas mezclas
De la Figura: 6.45 es posible observar un aumento en las propiedades de trans-
porte, dicho aumento es el principal responsable del incremento en la penetracio´n
del chorro para una misma duracio´n de inyeccio´n; puesto que el aumento en la visco-
sidad del biodiesel incrementa la cantidad de movimiento, permitiendo que la gota
se desplace una mayor distancia que la del diesel, aunado a esto el aumento en la
tensio´n superficial previene la desintegracio´n de la gota provocando que gotas con
dia´metros ma´s pequen˜os necesiten mayor presio´n dina´mica para su desintegracio´n,
adema´s la falta de componentes vola´tiles inhibe en cierto grado el proceso efectivo de
evaporacio´n, por otro lado la densidad del combustible es un factor determinante en
el pre-proceso de inyeccio´n puesto que es necesario una modificacio´n en el proceso de
inyeccio´n para suministrar cierta masa de combustible bajo las mismas condiciones
geome´tricas de una tobera en espec´ıfico. Esta variacio´n en las propiedades ha sido
ampliamente estudiada, aunque no de manera global, sin embargo Ismail et al. [9]
reportan una variacio´n en las propiedades similar a la expuesta en este estudio.
Este aumento en las propiedades de transporte es el principal responsable del aumen-
to en la penetracio´n del chorro, como se puede observar en la Figura: 6.46 conforme
aumenta la fraccio´n de biodiesel en la mezcla se presenta un considerable aumento
en la penetracio´n del chorro, esto influenciado principalmente por el hecho de las
dominantes propiedades del transporte del biodiesel, sin embargo cabe destacar el
comportamiento de la mezcla B50, la cual presenta un comportamiento muy similar
al biodiesel puro, este comportamiento fue Gao et al. [17] mientras que la penetracio´n
del B20 exhibe un comportamiento similar al expuesto por Mohan et al. [18]
Como se muestra en la Figura: 6.46 la diferencia entre diesel y biodiesel al
inicio de la penetracio´n es muy baja para los primeros 0.2-0.3 ms despue´s de la
inyeccio´n, a partir de los 0.3 ms el aumento en la penetracio´n es evidente con el
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Figura 6.45: Morfolog´ıa de cuatro diversos chorros de biocombustible
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Figura 6.46: Evolucio´n temporal de la penetracio´n del chorro correspondiente a las
cuatro mezclas de combustible, objeto de estudio
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aumento en el porcentaje de biodiesel teniendo un incremento de aproximadamente
4 mm en la penetracio´n del chorro al mismo tiempo de inyeccio´n. El efecto de las
propiedades de transporte no solo afecta la penetracio´n del chorro sino tambie´n la
velocidad de e´ste. En la Figura: 6.47 se muestra la velocidad de los 4 tipos de chorros
de combustibles la cual acelera su´bitamente y se desacelera gradualmente conforme
el chorro se sigue inyectando. El progresivo chorro pulsante como se muestra en la
Figura: 6.48 genera regiones de baja presio´n lo que permite que las gotas del chorro
subsecuentes sean capaces de avanzar a una alta velocidad y colisionar con las gotas
del chorro previas, esto tambie´n puede contribuir a cambios en la velocidad y a
aumentos en los dia´metros de las gotas.
Figura 6.47: Velocidad de la punta del chorro para el diesel y para sus diversas
mezclas con biodiesel
La desaceleracio´n de la punta del chorro es similar a la reportado por Gao et
al. [17] reportando una zona de estabilidad a partir de 1 ms de inyeccio´n aproxi-
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madamente con un valor de velocidad de chorro aproximado entre 20m
s
y 60m
s
, muy
similar a la zona de estabilidad predicha por el modelado.
Figura 6.48: Variacio´n en la presio´n de la ca´mara por el avance del chorro y vectores
de alta velocidad para 1 ms de inyeccio´n
El biodiesel puro tiene una mayor penetracio´n y una mayor velocidad del chorro
comparado a los dema´s biocombustibles mientras que el B50, B20 y B0 muestran
una menor penetracio´n y una menor velocidad en la punta del chorro.
Esta´ variacio´n en la penetracio´n se ve influenciada por el incremento en le porcentaje
de biodiesel, el cual a su vez se ve influencia por el aumento en las propiedades de
transporte.
El desarrollo de librer´ıas para la implementacio´n de un biodiesel es una estrategia
viable y sencilla que permite realizar la simulacio´n de un biodiesel o en su defecto de
un substituto empleando el a´cido graso de mayor porcentaje presente en el biodiesel.
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6.6 Conclusiones
El biodiesel es una alternativa viable al tema de los bioenerge´ticos para la
automocio´n, un combustible biodegradable, orga´nico y no to´xico hecho a partir de
recursos renovables como aceites vegetales, lo que permite un uso continuo y exten-
dido a cualquier punto en el planeta, sin embargo el uso del biodiesel tiene ciertas
desventajas, entre ellas se encuentra el sector econo´mico de impacto, puesto que
actualmente el mercado de combustible se centra en el combustible fo´sil, el cual es
ma´s rentable por lo estandarizado del proceso de extraccio´n y produccio´n tema que
puede ser solucionado si la materia prima proviene de un reciclaje (aceite usado de
cocina) y los efectos negativos que tiene el biodiesel en las auto partes disen˜adas
para el uso de combustibles fo´siles.
Pero a pesar de estas desventajas el biodiesel es un combustible alternativo y pro-
metedor, sin embargo es necesario tomar a consideracio´n sus defectos antes de cata-
logarlo como la alternativa definitiva al problema de la automocio´n.
Las propiedades de transporte del biodiesel difieren substancialmente a las del diesel
convencional, hecho debido a la composicio´n de a´cidos grasos de largas cadenas que
conforman el biodiesel en vez de hidrocarburos alifa´ticos que conforman las combus-
tibles fo´siles; esto conlleva a una amplia gama de variaciones en el comportamiento
dentro del motor, flujo de combustible, proceso de inyeccio´n, generacio´n de emisio-
nes, desempen˜o y eficiencia, adema´s de la formacio´n de depo´sitos en las toberas (lo
que disminuye el dia´metro efectivo de salida) y el dan˜o en los componentes en ge-
neral. Estas desventajas pueden ser atacadas empleando aditivos en el biodiesel o
combinarlo con otros combustibles, tal es el caso del bioetanol o diesel. El ana´lisis
de estas opciones para la mejora del biocombustible puede ser a partir de la pene-
tracio´n del chorro, uno de los para´metros principales que caracterizan la eficiencia
del proceso de mezcla, el cual es la incidencia de un chorro de combustible dentro
de la ca´mara de combustio´n y su correcta mezcla con el aire.
La penetracio´n para un biodiesel derivado del aceite usado de cocina aumenta con-
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siderablemente permitiendo una estimacio´n de la eficiencia del proceso de mezcla y
del comportamiento del motor. Este aumento en la penetracio´n puede ser mitigado
disminuyendo el porcentaje de biodiesel mientras se aumenta el porcentaje de die-
sel en el biocombustible con esto se asegura la disminucio´n de los efectos negativos
provocados por la naturaleza del biodiesel.
Sin embargo el biocombustible con un 20% de biodiesel presenta una penetracio´n
superior al diesel comprometiendo el proceso eficiente de mezcla si la inyeccio´n du-
rara´ ma´s de 1 ms, esta variacio´n en la penetracio´n disminuye considerablemente
antes de la finalizacio´n en el tiempo de inyeccio´n lo que permite concluir que es
posible emplear biodiesel en una amplia composicio´n siempre y cuando el tiempo de
inyeccio´n de combustible sea menor al tiempo total de la inyeccio´n.
La variacio´n en las propiedades de transporte es uno de los factores principales en
el desarrollo del proceso global de inyeccio´n, por lo tanto es necesario emplear una
presio´n de inyeccio´n superior para una correcta introduccio´n de una masa espec´ıfica
a la ca´mara de combustio´n con esto es posible disminuir el taman˜o de gota, favore-
ciendo de esta manera al proceso de atomizacio´n del combustible.
Las propiedades del biodiesel dominan sobre las del diesel, lo que conlleva a que
dependiendo el porcentaje de biodiesel en la mezcla con diesel sera´ el aumento en
la propiedad de transporte permitiendo estimar la variacio´n en la penetracio´n co-
mo una funcio´n del biodiesel en la mezcla, esto lleva a que un biocombustible con
un porcentaje ma´ximo de biodiesel del 50% tenga una penetracio´n similar a la que
tendr´ıa el biodiesel puro, por lo tanto un aumento superior al 50% de biodiesel en la
mezcla tendr´ıa una penetracio´n similar al biodiesel puro lo que ser´ıa poco pra´ctico,
dando como mejor desempen˜o mezclas con fracciones entre el rango de 0 al 20%.
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Cap´ıtulo 7
Trabajos Futuros
En la presente tesis de maestr´ıa se ha estudiado a profundidad el efecto de las
propiedades de transporte y termo-f´ısicas de un biodiesel derivado del aceite usado
de cocina en el proceso de formacio´n de mezcla mediante el ana´lisis de la penetra-
cio´n del chorro usando el co´digo libre de CFD OpenFOAM y empleando el computo
de las propiedades por medio de correlaciones emp´ıricas de grupos funcionales. A
continuacio´n se proponen algunas v´ıas para darle continuidad al trabajo presentado
y concluir la investigacio´n.
Dada la importancia que tiene el desarrollo de los para´metros macrosco´picos
como medio de ana´lisis de la eficiencia de un motor es necesario profundizar
ma´s en su desarrollo, por esta razo´n es de sumo intere´s confirmar la pene-
tracio´n del chorro para cada mezcla expuesta en este trabajo con el objetivo
de confirmar el aumento de la penetracio´n por parte del biodiesel puro y de
sus mezclas en comparacio´n con la penetracio´n del chorro de diesel, a fin de
corroborar las posibles variaciones entre el dato simulado y el experimental.
El co´digo CFD OpenFOAM emplea informacio´n experimental para la deter-
minacio´n de la penetracio´n, entre esta informacio´n se encuentra la presio´n de
inyeccio´n y el medio a´ngulo del cono. E´sta es informacio´n relevante relaciona-
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da con el proceso de mezcla. Estos para´metros se han determinado de manera
anal´ıtica y no pudieron ser determinados de manera experimental, por lo tanto
es de suma importancia por su relevancia determinar experimentalmente estos
para´metros y el error recabado por cada uno de ellos en comparacio´n con el
dato teo´rico expuesto en el presente trabajo.
La premisa principal del presente estudio recae en el efecto de las propiedades
de transporte y termo-f´ısicas de un biodiesel sobre la estructura dina´mica del
chorro, sin embargo estas propiedades fueron determinadas mediante correla-
ciones emp´ıricas de grupos funcionales. A pesar de que estos modelos han sido
ampliamente citados y corroborados, es de suma importancia contar con las
propiedades ma´s relevantes en el proceso de formacio´n de mezcla con el objetivo
de poder generar una librer´ıa de propiedades para la simulacio´n y as´ı corrobo-
rar el aumento de penetracio´n debido a la variacio´n en las propiedades de los
biocombustibles.
De la misma manera que la penetracio´n y el a´ngulo del chorro la velocidad
del chorro es un para´metro de sumo intere´s puesto que permite determinar
la velocidad de incidencia del chorro as´ı como la factibilidad para una mezcla
exitosa, por lo tanto empleando alguna te´cnica o´ptica tal como el PIV (Particle
Image Velocity) es posible determinar la velocidad de la punta del chorro y la
incidencia de e´ste dentro de la fase estacionaria y analizar el efecto generado por
la zona convectiva del chorro y la generacio´n de turbulencia para determinar
la contra presio´n adecuada que mejore el proceso de mezcla.
Finalmente el flujo ma´sico caracter´ıstico para cada biocombustibles esta en
funcio´n de la densidad y de la presio´n de inyeccio´n, es de sumo intere´s conocer
el flujo ma´sico y la variacio´n de este con el aumento de biodiesel en cada
biocombustible.
